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Predmluva

Publikace ,,Védecké vypocty v matematické biologii“ vznikla v souvislosti s feSenim pro-
jektu ESF ¢. CZ.1.07/2.2.00/07.0318 ,,VICEOBOROVA INOVACE STUDIA MATEMA-
TICKE BIOLOGIE®, ktery si klade za cil inovovat néplii a provazanost predmétii z kmenové-
ho souboru pfedmétii oboru ,,Matematicka biologie*, studijniho programu ,,Biologie* Ptiro-
dovédecké fakulty Masarykovy university (MU) v B¢ profilujicich studijni obor a zajisto-
vanych pracovniky Institutu biostatistiky a analyz (IBA) MU v Brn¢.

Oproti koncepci doposud pouzivaného uéebniho textu ,,Ji¥i Hiebicek, Jan Zitka: Védec-
ké vypocty v biologii a biomedicine” [1] zaméfeného spiSe na souvisejici problematiku, jako
jsou vypocetni systém Maple a jeho aplikace v biologii, informa¢ni a komunikac¢ni technolo-
gie v biomedicing, metody umélé¢ inteligence, dolovani dat a strojového uceni, je tato publika-
ce orientovana jinym smérem. Ctenaf se sezndmi se sou¢asnym pojetim vypoletni védy a
veédeckych vypoctd, jejich historii, pouzivanymi informa¢nimi technologiemi, problematikou
vypocetniho prostfedi a aplikaénim software Maple, MATLAB a SPSS vcetné jejich pouZiti
tak, aby je mohli vyuzit i studenti dalSich obort studijniho programu ,,Biologie. Doporucu-
jeme vSak, aby se nejdiive seznamili s publikacemi ,,Jifi Hfebicek, Zdenék Pospisil
a Jaroslav Urbdnek: Uvod do matematického modelovdni s vyusitim Maple* [2] a ,,Ivanka
Horova, Jiii Zelinka: Numerické metody*“ [3].

Studentim, kteti maji vice znalosti v biologickych oborech a mén¢ v oblasti informatiky
(typicky studenti ptibuznych biologickych ¢i zdravotnickych obort, ptipadné dalSich progra-
mi MU), tento text bude pomahat jak v pochopeni terminologie potiebné pro védecké vy-
pocty, tak v tom, kde nalézt a pouzivat zdroje informaci o védeckych vypoctech, jejich algo-
ritmech a aplikacich. K tomu budou slouzit vSechny kapitoly této publikace. K hlubsimu
osvojeni terminologie v oblasti informatiky doporucujeme seznamit se s druhou kapitolou
publikace ,,Jifi Hiebicek, Miroslav Kubdsek: Environmentdlni informacni systéemy“ [4].
U studentli s vy$§im stupném informatickych védomosti (naptiklad v oboru ,,Matematicka
biologie*, ptipadné v dalSich studijnich oborech a programech MU) tomu nebude tieba.

Publikace pomtze zkvalitnit vyuku jednoho z kmenovych pfedméti oboru ,,Matematicka
biologie* s vyuzitim novych a aktualizovanych informaci a doufame, zZe ptispéje i dal§im vy-
sokoSkolskym ucitelim ke zlepSeni jejich pedagogickych znalosti a dovednosti v oblas-
tech matematické a vypocetni biologie a ekologie. Vyuziva k tomu vefejnych webovych slu-
7eb a portali se zamétenim na védecké vypocty, grid a cloud computing a aplikace Maple,
MATLAB a SPSS, které jsou v ni prehledné uvedeny.

Tato publikace je dilem nize uvedeného autorského kolektivu, kde Jiri Hiebicek je edito-
rem celé publikace, vytvoril Predmluvu, kapitoly 1, 2, Summary a podilel se na kapitolach 3
az 7, Miroslav Kubdsek se podilel na kapitolach 4.2, 6.2 a 7.3, Lukas Kohut se podilel na ka-
pitolach 6.3 a 8.2, Lud¢k Matyska se podilel na kapitolach 3, 4.1 a 4.4, Lucie Tokarova vytvo-
fila kapitolu 4.4 a Jaroslav Urbanek se podilel na kapitolach 4.3 a vytvotil kapitoly 5 a 8.1.
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1 Uvod

Cilem, védeckych vypoctl respektive vypocetni védy je feSeni problémill redlného svéta
s vyuzitim informac¢nich a komunikac¢nich technologii (ICT), respektive vypocetni architektu-
ry (software, hardware a komunikaci). Vyuziti ICT je nezbytné, protoze soucasné védecké
problémy jsou Casto pro teoretické nebo experimentalni feseni pfilis slozité nebo ¢asove velmi
naro¢né. Clovék sice nemiize byt nahrazen ,,poéitatem®, avak lidsky intelekt miize (pii ko-
rektn¢ vedenych krocich) pocita¢ fidit tak, ze 1ze zkoumat i1 takové védecké problémy, které
by jinak nebylo mozné ani analyzovat, ani fesit.

Pro védecké vypocty vyvoj prostiedkl ICT, jako jsou aplika¢ni, komunikaéni a systémo-
vy software, vykonny hardware vcetné vykonnych clusteri, komunikacnich technologii pro
cloud a grid computing, Web 2.0, viz [4], pokracuje vysokym tempem. Moznost modelovat,
pocitat a numericky simulovat studované problémy (systémy) pronika do nejriiznéjSich obort
védy a techniky.

Aplikacni software se obvykle spousti na ICT (na pocitacich) s riznymi mnoZinami
vstupnich parametri tak, aby bylo nalezeno feSeni zkoumanych problému (systémi). Slozité
modely vyzaduji rozsahlé mnoZzstvi ndro¢nych vypocti (obvykle jde o numerické vypocty
v pohyblivé fadové carce). Proto jsou védecké vypocty Casto provadény na superpocitacich
nebo pomoci distribuovanych vypoéti v po&itatovych sitich (grid computing'), anebo na sa-
mostatnych ,,vzdalenych® vypoéetnich platformach (cloud computing?).

Soucasna véda je charakterizovana enormnim nartistem schopnosti méfit a sbirat data
v tak rozsahlych objemech, které¢ diive nebyly myslitelné. To ovsem vede k pozadavkiim na
vyvoj a nasazeni novych metod a ICT schopnych tato data ukladat, ptendset a dale analyzo-
vat, pfipadné vyuzivat je jako vstupni informace pro matematické modelovani [2].

Vyznamnou oblasti vyuziti ICT, ve které je potieba zpracovat obrovské mnozstvi dat a ve
které je nejvétsi potencial pro vyuziti superpocitacu, grid i cloud computingu, je vyzkum lid-
ského genomu v bioinformatice [1]. V tomto oboru se provadé¢ji pfedevsim operace nad vel-
kymi databazemi. Proto se pracuje s nejvetsSimi databazovymi systémy vyuzivajicimi paralelni
architektury postavené na nejmodernéjsich procesorech.

Tato situace se zpracovanim dat pii analyze genomu v bioinformatice se opakuje
1 v dalSich védnich oborech (viz napt. data monitorované v zivotnim prostiedi, kde pocet sen-
zorll nartsta geometrickou fadou a jednotlivé senzory jsou schopny sbirat stale vétsi pocet
riznych dat [4]), pro néZ bude tieba vyvinout nové algoritmy i prostfedky ICT.

Ve védeckych vypoctech se ¢asto modeluji proménlivé podminky a situace realného své-
ta. Jde naptiklad o modelovani vyvoje pocasi, Sifeni znecisténi v ovzdusi nebo v ocednech,
Sifeni vIn tsunami, deformace kloubli kostry ¢lovéka pii dlouhodobém zatizeni, deformace
karosérie automobilu pfi ndrazu, deformace riiznych jinych zatizeni, pohyb hvézd ve vesmiru,
Sifeni karcinomu v tkéni apod.

V odborné literatute jsou védecké vypocty a vypocetni véda déleny na dalsi discipliny
[5], které poukazuji na $ifi jejich badani. Jsou to napiiklad: vypo&etni biologie®, bioinformati-
ka®, chemoinformatika®, chemometrika®, vypocetni chemie’, vypo&etni matematika®, vypocet-

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

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

3 http://www.iscb.org/iscb-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

7 http://en.wikipedia.org/wiki/Computational chemistry



ni statistika’, vysoce naroéné vypodty (high performance computing)'®, vypocetni fyzika'',
vypocetni ekonomie'?, finanéni modelovani' apod.

Na vysokych skolach se védecké vypocty nejcastéji studuji v rdmci studijnich programi
aplikované matematiky a informatiky nebo v ramci standardni vyuky matematiky, pfirodnich
a technickych véd a programovani. AvSak na mnoha univerzitdch ve svété je v soucasnosti
koncipovana cela fada i dalSich bakalaiskych a magisterskych studijnich programt v oborech
vypoletni védy'*. Nékteré skoly také nabizeji i doktorské studium v oblasti vypo&etni védy,
vypodetni techniky, vypodetni védy a techniky nebo védeckych vypodti'”.

Tato publikace se snazi reagovat jak na soucasny vyvoj védeckych vypoctl respektive
vypocetni védy, tak i na metody jejich vyuky na vysokych Skolach. Proto jsou v ni uvedeny
jak odkazy na sou€asnou dostupnou literaturu o vypocetni védé a védeckych vypoctech, tak
na informacni zdroje na internetu, nebot’ problematika vypocetni védy je velmi rozsahla. Po-
psat ji az do detaild v plné §ifi v tomto textu neni mozné. Text vSak poskytuje ¢tendii moznost
seznamit s problematikou soucasnych védeckych vypoctli pro obor matematické biologie a
biomediciny jak z odborné literatury, tak i z nejrizn&jsich informaénich zdrojd na internetu'®,
kde vyuziva i internetovych encyklopedii (napt. Wikipedia'’, cs.Wikipedia'® apod.), pokud se
jednd o overené informace. Dale si publikace klade za cil, aby si ¢tenaf mohl vyzkouset
s prislusnym aplikacnim software (Maple, MATLAB, SPSS), jak védecké vypocty v redlnych
podminkach na pocitacich funguji ptipadné, kde mohou byt prospésné vyuzity.

V dal$im stru¢né shriime obsah této publikace. Po vysvétlujicim avodu je vjeji druhé
kapitole uvedena koncepce vypocetni védy a s ni souvisejici terminologie v oblasti védeckych
vypocti. Je objasnéno, co jsou védecké vypoclty ¢i vypocetni véda v souasném pojeti, a sou-
casn¢ jsou zminény i nékteré jejich aplikace v oblasti biologie a biomediciny.

Tteti kapitola je vénovana historii védeckych vypocti od jejich pocatku ve Ctyticatych le-
tech minulého stoleti aZ po soudasny vyvoj, véetné vyvoje v Ceské republice (CR) a na Masa-
rykove université v Brné.

Dnesni vyvoj vypocetniho prostiedi (algoritmy, metody a ICT) pfinasi nové moznosti pro
vypocetni védu a védecké vypoclty, ale také urcitd omezeni. Této problematice je vénovana
ctvrta kapitola. Jde zejména o grid a cloud computing, vyuZivani mobilnich platforem, analy-
zu chyb ve vypoctech a aplikaci numerickych metod.

Paté kapitola je vénovana vlivu neurcitosti v modelech, datech a pocitaovém zpracovani.
V této kapitole je rovnéz diskutovana problematika citlivosti, zejména pak globalni citlivosti
feSeni dané aplikace na jejich 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 vyuziti je ve vyuce a pri vypoctech omezeno zejména jeho nu-

¥ http://en.wikipedia.org/wiki/Computational mathematics

? http://en.wikipedia.org/wiki/Computational_statistics

' http://en.wikipedia.org/wiki/High performance computing

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

' http://en.wikipedia.org/wiki/Computational economics

" http://en.wikipedia.org/wiki/Financial modeling

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

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

' http://www.brothersoft.com/downloads/biology.html,
http://www .bestfreewaredownload.com/s-cxlvwegy-biology-c-75-science-freeware.html

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

'8 http://cs.wikipedia.org/wiki/Wikipedie



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

K vykladu nékterych casti textu ve Ctvrté, paté a sedmé kapitole jsou pripojeny feSené
piiklady pomoci aplika¢niho software Maple a MATLAB. Na nich mtze ¢tenar konfrontovat
pozitiva a negativa tohoto software, pfipadné ziskat inspiraci ¢i volbu pro jeho samostatné
pouZzivani.

V soucasné dobé¢ existuje mnoho vhodnych algoritmi a svobodny (nebo open source)
software/freeware'’, ktery s vyuzitim dostupného licencovaného software na MU umoziiuje
studentim i pedagoglim zaméfit se na vlastni feSeni biologickych nebo biomedicinskych pro-
blémi (obecné aplikaci), a tim neztracet ¢as programovanim algoritmt pro danou aplikaci.

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

' http://en.wikipedia.org/wiki/List_of open source bioinformatics software



2 Védecké vypocty a vypocetni véda

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

Véda je systematicky zplisob poznani skutecnosti. Predmétem védeckého poznéni mohou
byt objekty a procesy Zivé i nezivé piirody nebo lidské spole¢nosti®. K vymezeni pojmu véda
vSak existuje fada dalSich ptistupa.

Obecné lze védu charakterizovat jako nepfetrzity spoleCensky podminény proces syste-
matického racionalniho poznavani ptirody, spolecnosti a mysleni, pii némz dochazi ke stale
pravdivéjsimu odrazu objektivni reality ve védomi, ke stale hlubsimu pronikéani od povrcho-
vych jevil k jejich vnitini podstaté. To umoznuje v soucasné dobé stale dalekosdhlejsi vyuzi-
vani a ovladani pfirodnich a spole¢enskych procest a stale u¢innéjsi praktické pretvareni sve-
ta Clovékem. Véda ptedstavuje nejvyssi formu pozndvaci teoretické Cinnosti, jejiz vysledky
jsou nenahraditelnou kulturni hodnotou®".

Jako celostni soustava zahrnuje v&€da nauky o pfirod¢ i o spole€nosti, také filozofii jako
raciondlni svétovy nazor, teorie a metody, metodiky a techniky, metodologie, zakladni
i aplikovany vyzkum. Védu lze rozdé€lit na skupiny ptirodovédnych, technickych, zemédél-
skych, ekonomickych, socialnich, 1ékai'skych a jinych védeckych disciplin.

V uz$im slova smyslu se védou nazyva jeji urcité odvétvi, obor, disciplina, které charak-
terizuje specificky pfedmét poznani a metoda, poptipadé technika vyzkumu.

Svétoznamy védec K. F. Popper uvadi v [6], Ze od novovéku je vé€da zaloZena na pied-
stav¢ zakonitého, v nékterych piipadech matematizovatelného chovani realného svéta, které
se odhaluje hypotézou, zobeciiuje v teorii a ovéifuje pozorovanim s opakovatelnym experi-
mentem. Véda nastoluje pozadavek obecného poznani, na zédkladé néhoz lze ve zdanlivé ne-
prehledném svété oddélit podstatné od nepodstatného a urcit obecné platné zékony, pomoci
nichz lze uspésn¢ predvidat a pripadné zjisténé skutecnosti vhodnymi prostfedky modelovat.
Kazda skutecnost je vice ¢i méné verifikovanou hypotézou. Méni se kazdym novym po-
znatkem.

Soucasna véda vyuziva Ctyf druhi zakladnich pfistupi k poznani redlného svéta. Jde
o védecky pfistup zalozeny na pozorovdni, na experimentech, na teorii a na védeckych vy-
poctech (nazyvany také vypocetni védou). Nékdy se ptistup zaloZeny na pozorovani spojuje
s piistupem zaloZzenym na experimentech. Dfive, nez se budeme podrobnéji zabyvat objasné-
nim problematiky védeckych vypoctl, respektive vypocetni védy, shriime nejprve prvni tfi
ptistupy, které byly zdkladem metod poznani po staleti.

2.1 Védecky pristup zaloZeny na pozorovani: Pozorovaci véda

Védecky pftistup zalozeny na pozorovani je zdkladem vSech véd a zédkladem vsech zpuso-
bu, jak poznavat objektivni realitu. Véda zacina a Casto konc¢i pozorovanim. V zasad¢ lze fici,
ze, pozorovaci véda (observation science) je takova oblast védy, ktera pouzivéa celou fadu
zatizeni od pouhého oka az po specidlni mechanizmy a zafizeni ke sbéru dat, naptiklad
1 v souvislosti s ur¢itym zvlastnim objektem nebo jevem. Pozorovani jsou Casto, ale ne vzdy,
provadéna na zaklad¢ zddanych odpovédi na konkrétné stanovenou otazku. Pro zlepSeni kva-
lity pozorovani byva pozorovaci véda spojena s vystupy piistrojl, jako jsou naptiklad mikro-

2 http://cs.wikipedia.org/wiki/V%C4%9Bda
*! 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 vytvareji zaklad primarni vé-
decké metody, kterd je cilena k odtivodnéni pozorovaného jevu.

U piistupu zaloZeného na pozorovani v procesu shromazd’ovani pozorovanych dat védci
uplatiiuji nejcasteji nékolik technologii, metod a nastroji. Pomoci tvah zaloZenych na dika-
zech navrhuji mozna vysvétleni pro konkrétni soubor shroméazdénych dat. V tomto vyvoji si
kladou otazky, jako jsou napiiklad:

1. Co se mizeme dozvédet, co se skuteéné dozvidame z téchto pozorovani?
2. Jak jsme si jisti, ze se urcité jedna o spravné vysvétleni?
3. Pro¢ bychom méli brat v ivahu dalsi aspekty?

Pozorovaci proces, jako je tomu u vétSiny ostatnich procesit ve védé, Casto sméiuje
k provedeni nebo navrzeni dalSich pozorovani, ktera maji byt realizovana i s pfipadnym nasa-
zenim jinych zafizeni nebo moznostmi dal§ich thla pohledu.

2.2 Védecky pristup zaloZeny na experimentech: Experimentalni véda

Védecky ptistup zalozeny na experimentech se ve své podstaté zabyva pozorovanim ex-
perimentq, ,,dikazy* ziskanymi pfi pouziti pozorovacich technik pfi realizaci experimenta
a naslednym provadénim specifickych testl, které se tykaji n€kterych aspekti v rdmci ziska-
nych vystupt téchto pozorovani. Experimentdlni véda (experimental science) se soustied’uje
pfedevsim na provadéni méteni logickym a systematickym zplisobem. Také se zabyva hodno-
cenim a vySetfovanim vztahii mezi pti¢inou a disledkem jevii. Pomoci identifikace a izolace
(tedy fizenim) specifickych proménnych, které charakterizuji urcity jev, mize védec (experi-
mentator) testovat vliv téchto (jedné nebo vice) proménnych na sledovany jev. Jednim z pro-
blémul experimentalni v&dy je pifipad, kdy je Casto velmi obtizné zajistit, aby testované pro-
meénné nemeénily své prirozené chovani. V experimentalni védé védci primarné sleduji tii typy
proménnych:

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

2. Zavisle proménné, které se méti nebo pocitaji.

3. Dodate¢né proménné, které nejsou fizeny a které mohou, ale nemuseji mit vliv na vy-
sledek experimentu.

Pro své prukopnické uzivani kvantitativnich experimentt, jejichz vysledky matematicky
analyzoval, k nejzndmé&j$im experimentatorim patii Galileo Galilei (1564 —1642), toskansky
astronom, filosof a fyzik, té€sn¢ spjaty s védeckou revoluci. Tyto metody nemély tehdy
v evropském mySleni pevnou tradici. Zminme pravdépodobné nejvétSiho experimentatora,
ktery Galileovi ptredchazel, Williama Gilberta, ktery kvantitativni postupy nepouzival. Galileo
svym dilem také ptispél k odmitnuti slepé diivéry k autoritdm (napft. cirkvi) nebo k nékterym
myslitelim (jako byl Aristoteles) ve vysledcich védy. Podilel se i na oddéleni védy od filoso-
fie a naboZenstvi. To jsou hlavni diivody, pro které je povazovan za ,,otce védy*.

2.3 Védecky pristup zaloZeny na teorii: Teoreticka véda
Védecky piistup zaloZeny na teorii je nejvice esotericky? z vy§e zminénych &tyt pristupt

k véde. Z tohoto diivodu nelze jednoduse definovat, co je teoretickd véda. K nejcastéji uvade-
nym odpovédim na otazku ,,Kdo je predstavitel teoretické védy?* je jméno Alberta Einsteina.

2 Esoterismus (z feckého gomtepucdc, esoterikos, ,,vnitini®, ,uzavieny®) je oznaeni pro souhrn vé-
domosti urcenych vyhradné pro uzky okruh zasvécenych, intelektualné vyspélych nebo privilegova-
nych lidi, viz http://cs.wikipedia.org/wiki/Esoterismus.



Je to klasicky piiklad ¢lovéka, ktery tvofil skutecnou teoretickou védu v odvétvi fyziky. Teo-
retickd véda byla vzdy vyznamnou soucasti celkového vyzkumného procesu. Ve srovnani
s ptistupy zalozenymi na pozorovani a experimentech vsak slozitost teoretické védy ma za
nasledek nedostatek jeji vyjimecnosti.

Teoretické védy jsou primarné zaloZzeny na matematickych zékladech. Teoreticti védci se
Casto pokouSeji matematicky vyjadfit nékteré pozorovatelné nebo i nepozorovatelné jevy.
Pouzitim riznych matematickych metod, tedy teoretickych pohledi ,,dokazuji* platnost urcité
hypotézy nebo teorie. Casto je tato matematicka teorie vysetiovana (ovéfovana) pomoci pozo-
rovani a/nebo experimentl pro dalsi opodstatnéni nebo odmitnuti zavéri teoretikd.

Typicky koncovy produkt teoretické védy je jeden nebo Castéji fada primérené jednodu-
chych matematickych popisit n€jakého jevu, objektu nebo udalosti. OvSem dosihnout jich
velmi Casto 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 experimentalné neprokazovali.

Piiklad 2.1: V&tsina lidi je seznamena s Einsteinovou rovnici E = mc” udavajici teoreticky
popis mnozstvi energie £ obsazené v urCitém mnozstvi latky. MnoZstvi energie je uréeno sou-
¢inem hmotnosti m této latky a druhou mocninou rychlosti svétla ¢. Tento vynikajici objev,
tedy teoreticky popis mnozstvi energie latky byl pozd¢ji dokazéan i cestou pozorovani a uzitim
experimentalni techniky.

2.4 Védecky pristup zaloZeny na védeckych vypoctech: Vypocetni véda

Ze vSech jmenovanych Ctyt piistupt k ziskani védeckého poznani jde o nejnové;jsi pistup
zalozeny na védeckych vypoctech. K tomu pfispélo a umoznilo to vyrazné zdokonaleni hard-
ware a software (ICT) v prubéhu poslednich tficet let.

Vypocetni véda, nékdy znama jako modelovani a simulace nebo védecké vypocty, je po-
uzivana v pfirodovédnych, technickych, socidlnich a ekonomickych védach, k nimz patii
napt. bioinformatika, vypocetni biologie, vypocetni matematika, vypocetni chemie, vypocetni
fyzika, vypocetni inzenyrstvi, vypocetni mechanika, vypocetni ekonomie a;.

V oblasti vypocetni védy se védci zabyvaji specifickymi aplikacemi pro dany védni obor,
pro néz jsou definovany algoritmy, které jsou pak provadény pomoci ur€ité pocitacové archi-
tektury, tedy uzitim prostiedkd ICT. Tyto aplikace se odkazuji na danou oblast védy, a/nebo
na konkrétni feSeny problém. Pozdéji zminime podrobnéji n€které aplikace ve vypocetni vé-
dé.

Pro ucely vypocetni védy mizeme definovat algeritmus jako jednoznacné urcenou po-
sloupnost kone¢ného poctu elementarnich krokd vedouci k feSeni daného problému, pticemz
musi byt splnéna jeho nasledujici kritéria (vlastnosti algoritmu)::

* Hromadnost a univerzdlnost — algoritmus musi vést k feseni celé tfidy uloh vzajemné
se liSicich pouze konkrétnimi vstupy. Musi feSit tlohu pro libovolnou piipustnou
kombinaci vstupnich dat a musi pokryvat vSechny situace, které mohou pfi vypoctu
nastat.

» Konecnost — algoritmus musi skoncit po kone¢ném poctu krokd.

* Rezultativnost — algoritmus pii zaddni vstupnich dat vzdy vrati néjaky vysledek (miize
se jednat pouze o chybové hlaseni).

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



* Determinovanost (jednoznacnost) — v kazdém kroku algoritmem popsaného postupu
musi byt jednoznacné urceno, co je vysledkem tohoto kroku a jak ma algoritmus déle
pokracovat. Dusledkem této vlastnosti je fakt, ze pro stejna vstupni data vyda algorit-
mus vzdy stejny vysledek.

Je nutné si vSak uvédomit, Ze obecné existuji algoritmy, které jsou nekonecné, nedeter-
ministické, nedavaji vzdy stejné vysledky. Vyskytuji se naptiklad vyznamné nedeterministic-
ké algoritmy, jako jsou Monte Carlo metody, které s vyuzitim skute¢né ndhodnych generatorti
daji pti opakovani mirn¢ odlisné vysledky. Je tieba sledovat princip metody.

Vypocetni véda ptinesla novy pokrok ve védecké praci, badani a mysleni. Je syntézou in-
formatiky a matematickych metod pro aplikace pfi feSeni rozsahlych a slozitych problémi
v nejriznéjSich védnich oborech. Vypocetni véda vyuziva jak zlepSeni v oblasti pocitacového
a matematickych metod. Umoziiuje tak védclim zkoumat skute¢nosti, které pro badani
v minulosti byly pfili§ komplikované vzhledem ke slozitosti jejich matematického vyjadreni,
rozsahlych a vysoce narocnych vypoctl, ¢asové netinosnosti nebo kombinace v§eho zminéné-
ho. Rovnéz umoziuje védciim vytvaret predikéni modely predpovidajici, co by se mohlo stat
ve vyzkumu v laboratofi. Vypocetni véda miize tedy predikovat budouci udéalosti — napt. kon-
krétné mize odhalit negativa ¢i pozitiva ve vyvojovych trendech biologickych ¢i medicin-
skych jevil aj. Jako takova je vypocetni véda komplementarni k pfedchozim tfem pfistuptim
k véde.

Zkoumany védecky problém ve vypocetni véd€é musi byt vyjadien matematicky pomoci
algoritmu. Védci, ¢asto ve spolupraci s matematiky, tak museji definovat matematicky model
pro vyfesSeni problému ve svém oboru. V tomto okamziku se zpravidla teoreticka a vypocetni
véda setkavaji. VétSina matematickych modeld pouziva aproximaci realnych problému a/nebo
zavedeni urCitych ptedpokladl, aby byl zjednoduSen matematicky zaklad problému a aby
mohl byt pfislusny algoritmus s vySe zminénymi vlastnostmi zkonstruovan. Mohou k tomu
pouzit jiz existujici algoritmus, nebo existujici algoritmus upravit, anebo vytvofit algoritmus
zcela novy. Matematicky model musi byt testovan, jak dobfe vyjadiuje modelovany problém.
Toto vyhodnocovani se déje v celém procesu modelovani jako zpétna vazba pro postupné
vylepSovani modelu.

Jakmile je vhodny algoritmus sestaven, je pfeveden do jednoho nebo vice pocitacovych
programu (software) a implementovan na jeden nebo vice typt pocitaci (hardware), obecné
ICT. Kombinace software a hardware je oznacovana jako vypocetni architektura (kratce ar-
chitektura).

K vyvoji implementace mize byt pouZzit néktery ze systémt, které obsahuji rozsahlé algo-
ritmické bloky, vyvinuté diive a optimalizované na modelovani urcitého jevu. Mezi typické
ptiklady vhodného aplika¢niho software [1] patii naptiklad systémy Maple, MATLAB, SPSS,
Statgraphics aj., v nichZ lze i komplexni novy model a jeho algoritmus vytvofit formou urci-
tého ,,skladani“ preddefinovanych blokl. V jiném ptipadé¢ miize jeden nebo vice programato-
i ve spolupraci s matematiky a védci specialnich odbornosti vyvijet zddany software zcela od
zacatku, a to s vyuZitim vhodnych programovacich jazyku, jako jsou C++, Java, Fortran [7],
Python [8], pfipadné jiné.

Pokud jde o volbu hardware, mlze byt software realizovan na stolnim nebo pifenosném
pocitaci s opera¢nim systémem Windows, Linux nebo Macintosh, pokud pro tuto realizaci je
ware jsou Casto pouzivany vysoce vykonné pocitace (od vykonnych serverti po superpocita-
¢e). Takové pocitace maji obvykle vétsi pocet procesori €i jader (CPU). Lze na nich spustit 1
slozity software efektivné a s nizkymi provoznimi naklady. V Ceské republice existuje néko-



lik center podporujicich vykonné vypocty (v Brné€, Praze, Ostravé a Plzni), v nichz lze zpra-
covavat vypocetné naro¢né tlohy pomoci zminénych slozitych software.

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

1. by mohly byt jinak pftili§ nebezpecné, kdyby se provadely v laboratoti. AvSak pouzitim
ICT bez ohrozeni mohou napiiklad predvidat, jak se novy Iék miize chovat v lidském
téle. To jim umoznuje snizit, i kdyZ jisté¢ ne zcela odstranit, i poCet pokust na zvita-
tech, které by jinak, bez nasazeni vyvinutého software v oblasti vypocetni farmakolo-
gie musely byt skute¢né provedeny;

2. se dgji prili§ rychle nebo pfili§ pomalu. Napiiklad modely zmén globalniho klimatu
umozni védclim v oblasti zivotniho prostfedi spoustét prediktivni modely na mnoho
rokti do budoucnosti a zjistit tim, jak by mohlo mit minulé, soucasné a budouci lidské
chovani vliv na klimatické podminky na Zemi;

3. by mohly byt jinak pfili§ ndkladné (naptiklad pokusy v laboratofi, v ptirodé, ve vyrobé
1ékatskych materiald, nastrojii apod.). Zvlasté v oblasti pfirodnich a technickych véd
existuje fada experimentl, které vyzaduji nékladné vybaveni. Uzitim ICT nékteré
z nich Ize dobfe simulovat pomoci vhodné zkonstruovanych software. I kdyZ to nena-
hradi vlastni pfistroj, uciteli ¢i studentovi mize byt poskytnut navod, jak jej ovladat
a co od ngj oc¢ekavat. Napt. letecké simulatory jsou dal$im dobrym ptikladem vyuziti
simula¢niho software jako usporného zptsobu vycviku piloti. Letecké pocitacové si-
mulatory jsou vyrazné levnéjsi, nez je vycvik ve skute¢ném letounu, nemluvé o bez-
pecnosti pilota;

4. jsou feSitelné pouze pomoci ICT. Mnoho problémi v astrofyzice, jako je napiiklad
formovani galaxii, nelze snadno pozorovat a uz vibec je nelze experimentovat. Vytva-
feni unikatnich obrazli vesmirnych téles pro dalsi pozorovani by bez vyuziti ICT byly
zcela nemyslitelné™. Vypocetni modely, zalozené na srozumitelné matematice, dovo-
luji astrofyzikiim testovat celou fadu parametri modell a scénait pfi formovani gala-
xii, vesmirnych jevt apod. Stejné tak tfeba nelze experimentalné ovéfit, zda kontejner
jaderného reaktoru vydrzi roztaveni jadra, avSak vypocetni modely to mohou potvrdit
nebo vyvratit.

I kdyZ vypocetni modely nemohou v absolutni mife nahradit badani v laboratofich, stava-
ji se nedilnou soucasti celkového védeckého vyzkumu a mohou vlastni laboratorni vyzkum
vyznamn¢ 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
ptistup k feSeni slozitych problém, ktery pouziva teorie a poznani z riznych odvétvi védy
(aplikace), informatiky a matematiky. Musime zdiraznit, ze vypocetni véda neni totozna
s informatikou®*. Vypodetni v&da je vice metodologie, kterd umoziuje studium réiznych ob-
jektt a jevi v riznych odvétvich védy. Stejné jako ostatni tii ptistupy k véde, je to jednak
zpusob, jak badat, jednak védni disciplina sama o sobg.

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

** Informatiku chapeme jako védni obor zabyvajici se shromazd’ovanim, klasifikaci, ukladanim, vybé-
rem a Sifenim zaznamenané znalosti. Je to obor zabyvajici se zakonitostmi vzniku, sbéru, pfenosu,
ttideéni, strukturou, vlastnostmi, zpracovanim, ukladanim a vyhledavanim dat a informaci, a to pie-
vazné se zamefenim na vyuZiti informacnich technologii. [9]
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Naptiklad zvazme vypocetni védu v analogii s asociativnim zakonem v matematice, kdy

je ,,operovano* s ttemi pojmy — vypocty, véda, vyzkum:
1. vypocty, (véda, vyzkum);
2. (vypocty, véda), vyzkum.

Z pohledu prvniho pfistupu védci mohou pouzivat vypocty jako védeckou metodu bada-
ni. Vypocty se tak pouzivaji k provadéni védeckého vyzkumu. Z pohledu druhého ptistupu
védci vSak také zkoumaji, jak vyuzit vypocetni védu jako nastroj pro vySetfovani a zkoumani.
Proto oba pfistupy lze shledat ekvivalentnimi.

Totéz plati o ostatnich tfech vySe jmenovanych védeckych ptistupech. Nekteti védei pou-
zivaji stavajici ICT, techniky a nastroje ve védeckém badani u vSech piistupl: pozorovani,
experimentovani, teorie, zatimco jini védci vyvijeji nové ICT, postupy a nastroje pro tyto ob-
lasti. Jinymi slovy, vSechny ¢tyfi vySe uvedené typy badani jsou jak procesy, tak produkty ve
velkém schématu védeckého badani.

Existuji vSak i jiné zpusoby, jak reflektovat vypocetni védu. Vypocetni véda je Casto de-
finovéana jako véda, kterd je priinikem pftislusného védniho oboru, informatiky a matematiky,
viz obrazek 2.1.

Aplikovana
Matematika

Vypocetni véda

Obr. 2.1 Vypocetni véda jako prinik t7i riuznych védnich oborii.

Z dosud teceného shriime: vypocetni véda neni totozné s informatikou (kterd se zabyva
vytvafenim ICT, tj. software a/nebo vyvojem nového hardware). Spada do ni modelovani
a pocitacova ¢i numerickd simulace, které se zaméfuji na vytvareni a pouzivani vypocetnich
modelil pro urcité metody pozorovani, provadéni experimentil a vytvareni nebo testovani no-
vych teorii. Tyto vysoce naro¢né vypocty nebo vyzkumy jsou v soucasnosti provadény na
velkych, velmi vykonnych pocitacich, vypocetnich gridech, cloudech nebo superpocitacich.
Mnoho sou¢asnych a budoucich vyzev® k feseni védeckych problémil bude vyrazng zavislé
na aplikaci této nové metodologie.

Jiny zplsob chapani vypocetni védy je pohled ze tfi souvisejicich hledisek: aplikace, al-
goritmus a architektura.

Aplikace popisuje konkrétni feSeny védecky problém v daném odvétvi védy. Napriklad
v biologii miizeme uvazovat aplikaci pro kategorizace vSech geni v lidském genomu,
v meteorologii aplikaci pro pfedpovidani pocasi aj. Aplikaci Ize popsat pomoci algoritmu vét-
Sinou zaloZzeném na matematickém modelu. K jeho realizaci pouzijeme architektury, v tomto
piipadé ICT, tj. hardware a software, kterd umozni vytvofit program pro vypocet i velmi
komplikovanych problém.

25\ /v . , . . C Do
Vyzvou se zde rozumi obecny termin odkazujici se na problémy, jejichz feseni je velmi obtizné.
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Na obréazku 2.2 je zobrazen tento pohled na vypocetni védu. Vysledkem je vypocetni mo-
del, ktery zahrnuje experiment, teorii a vypoCty. S vypocetnim modelem, mizeme opét pro-
vadét numerické tzv. ,,What if*® experimenty, testovat matematické aproximace problému
a razné teorie a studovat objekty a jevy, které je obtizné, ne-1i nemozné, studovat pomoci po-
zorovani nebo experimentalng.

Vyzvou k badani pro védce ve vypocetni véde¢ je Casto vyskytujici se skutecnost, ze bud’
cely algoritmus neni pro konkrétni ptipad znadm, anebo Ze je tak slozity, Ze i moderni superpo-
¢itaCe nejsou schopny takovy algoritmus pro feSeni problémii akceptovat.

Architektura
(Vypocetni prostredi)

Aplikace Algoritmus
(védni obor) (Matematicky model)

Obr. 2.2 Vypocetni model jako prinik t71 hledisek.

Prikladem prvniho problému je piedpovéd’ pocasi. U numerické predpovédi pocasi maji
vinuté spravné algoritmy. Vypocetnim meteorologim se dafi modelovani velkych u¢inkt po-
casi v hornich vrstvach atmosféry. AvSak pro mistni povétrnostni podminky, které obcany
nejvice zajimaji, to zatim nedokazi zpracovat, protoze odpovidajici algoritmy jsou matema-
ticky pfili$ slozité.

Piikladem druhého problému je feseni Schrodingerovy rovnice®’, ke kterému jsou vyvi-
nuté algoritmy a pfislusny software. I soucasné superpocitace schopné fesit triliony vypoctl
za sekundu vSak maji stale problém s numerickym vypocétem feSeni Schrédingerovy rovnice
pro systémy s vice atomy.

V dalsim budeme diskutovat tii vySe uvedena hlediska vypocetni védy (aplikace, algo-
ritmy, architektura).

2.5.1 Aplikace

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

2713

2 What-if analyza, tj. analyza ,,Co se stane, kdyz“ je pouzivana vétinou pfi numerické simulaci slou-
zici k odhaleni, jak je model citlivy na odhad vstupnich parametrd, jez by mély lezet v néjakém
vhodném intervalu. [2]

*7 http://cs.wikipedia.org/wiki/Schr%C3%B6dingerova_rovnice
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védou samou o sob¢ stava otdzka: ,,Co je ve védecké udalosti nebo problému zajimavé?*,
anebo pi1 zkoumani slozitého systému: ,,JJaké ma hranice, jaké elementy nebo faktory jsou
jeho soucasti, které z nich lze, resp. nelze eliminovat, jaké piedpoklady je tfeba stanovit pro
popis jeho chovani, co vime o jinych systémech, které s danym problémem maji urcitou po-
dobnost, jiz mame zdjem studovat, tj. jaky je cil naSeho badéani, jaké mame k dispozici do-
stupné prostiedky k jeho realizaci apod.?*
Aplikace tedy popisuje problém, ktery chceme fesit. Uved’'me nékteré piiklady aplikaci
v né€kolika v&dnich oborech:
e chemie: ur€eni elektronové struktury latky, studium dynamiky chemickych procest;
e biologie: studium genetiky a genomiky;
e fyzika: problémy v astrofyzice a kosmologii, vlastnosti elementarnich ¢éstic;
e matematika: modelovani ve vypocetni geometrii, teorie Cisel;
e medicina: vypocetni epidemiologie, pocitaové podporované navrhovani 1ékl, geneti-
ka;
» véda o zivotnim prostiedi: modelovani kvality ovzdusi a numerické predpovédi poca-
si.

2.5.2 Algoritmus

Aplikace nebo feSeny problém dovoluje vyzkumnému pracovnikovi prejit k dalsi casti
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 mtze byt vytvofen tak, aby modeloval chovéni systému s vyuzitim jeho parametra.
Védci ve vypocetni védé museji casto pouzit jednu nebo vice numerickych metod [3] nebo
tzv. numerickych ,,recepti®® [9], aby zacali fesit vytvoreny matematicky model. Mnoho nu-
merickych metod je pfili§ slozitych k tomu, aby pfiblizné feSeni bylo mozné spocitat jednim
vypoctem. Vyzaduji nejcastéji opakované vypocty (iterace), aby dospély k alesponi n€¢jakému
vhodnému feSeni. Toto pouziti opakovanych vypocti vedoucich k ,,zpfesnéni* ptiblizného
feSeni je zndmé v matematice jako konvergence. Takovy postup je cCasto pouZzivan
ve védeckych vypoctech pii feSeni nelinedrnich problémi.

Musime zvolit i vhodné ICT, abychom implementovali vytvofeny algoritmus nebo ma-
tematicky model na vhodny pocita¢. Vypocetni védci potiebuji védéet, jak vybrat vhodné ICT,
tj. architekturu pro implementaci algoritmu, a vytvofit tak vypocetni model.

Ve vypocetni védé je vyzkum zaméten rovnéZ na vyvoj teorii, algoritml a nastrojti tyka-
jicich se zpracovani dat, ziskavani informaci a integraci informaci na podporu rozhodovani
v realném case. Algoritmy a matematické metody uzivané ve védeckych vypoctech maji riz-
ny charakter [3], [10], [11], [12].

Poznamenejme, Zze komplexni proces: aplikace — algoritmus — architektura budeme ilu-
strovat na jednoduchych problémech v dalSich kapitolach, kde bude nezbytné uvazovat i vliv
vypocetniho prostiedi.

Vzhledem k tomu, Ze redlna ¢isla v pocitaci jsou ulozena v pohyblivé tadové carce [3],
nemusi (pfi provadéni aritmetickych operaci) z divodu zaokrouhlovaci chyby u mantisy zi-
stat zachovana pfesnost vypoctu. Zaokrouhlovaci (round-off) chyba vznika ,pfirozené*
v zavislosti na uloZeni ¢isla v pocitaci, podrobné&ji viz [3].

Jednou ze soucasnych vyzev vypocetni védy je rozvijeni schopnosti ,,vidét svét jako ma-
tematicky algoritmus®, ktery lze implementovat ve vypocetnim prostiedi. Vypocetni védci
premysleji 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 zpiisob mysleni, ktery vychézi pfi feSeni pro-
blému z pozorovani nebo experimentu.

Celosvétove podporovanym trendem je zajisténi podminek, aby budouci védci, matema-
tici a inZzenyii meli piilezitosti rozvijet toto matematické a pocitacové mysleni a dovednosti
v celém komplexu. Typickym predstavitelem téchto snah je SIAM - pracovni skupina pro
vyuku védeckych vypocti (SIAM Working Group on CSE Education)®’, ktera doporuéuje, aby
krom¢ zakladli v matematice a informatice méli absolventi vysokych skol v oboru védeckych
vypoctl dikladné vzdelani v aplikaéni oblasti (napf. v nékteré technické nebo pfirodovédné
discipling). Takovym absolventim by ziskané matematické znalosti mély stac¢it k modelovani
technickych a védeckych problémi. Znalost informatiky, a zejména numerickych algoritmd,
navrhovani software a vizualizace, jim umoziuji efektivni vyuziti pocitacl. Absolventi védi,
jak najit a vyuzit software (softwarové baliky) pro feSeni urcitého ukolu. Studenti v oboru
védeckych vypocti maji zaméteny bakalarské a magisterské prace interdisciplindrné v mate-
matice, informatice a aplikacni oblasti. Je Zadouci, aby absolvent v oboru védeckych vypoctl
byl vyskolen pro komunikaci v tymu s inzenyry nebo fyziky a/nebo pocitacovymi védei nebo
matematiky pro feseni slozitych praktickych problémti.

2.5.3 Architektura

Jakmile je vytvofen algoritmus, lze pouzivat Sirokou paletu vypocetnich nastroji (ICT),
abychom generovali jeho vystup pro nejriiznéjsi identifikované podminky. Vypocetni model
umoznuje provadeét pocitacové simulace, tj. provadét ,,what-if* analyzy a scénafe zménou
vstupnich parametri a pocatecnich podminek pro studované jevy nebo objekty.

S pokracujicim vyvojem ICT se musi pfizpusobit také pouziti architektury a navrhovani
jeji koncepce (nebo vzori) k vyuziti jejich novych vylepSeni. Tyto nové ICT museji byt ska-
lovatelné (tj. pouzitelné v feSeni rozsédhlych komplexnich problémt, schopné zpracovat roz-
sahlé mnozstvi dat) a pfesné (tj. z divodu moZnosti dostatecné ptesné predvidat a odhalit jevy
a objekty, o néz se zajimame). Dalsi dilezité otazky, které je tfeba zvazit pro pouziti vhodné
architektury v souvislosti s ptechodem pocitacovych vyrobcil na vicejadrové procesory, jsou
programovani, programovaci jazyky a jejich kompildtory, planovani a ptfidélovani zdroji
v redlném case a vyvoj flexibilniho softwarového prostredi.

V oblasti vizualizace feSeni problémt lze vyuzit specificky vyzkum v odvétvich diskrétni
matematiky, vypocetni geometrie, robustnich geometrickych vypocti, teorii grafl, geometrie
téles, interaktivni grafiky, dvou a tfirozmérnych vizualizacnich néstrojii aj. Zvlastni diraz pfi
pouziti architektury je nutné klést na to, aby numericky naro¢né simulace a vizualizace roz-
sahlych datovych struktur byly rychlejsi a vypocetné efektivnéjsi, také 1 interaktivnéjs$i pro
své uzivatele.

Dnesni  softwarové systémy maji jedinecné vlastnosti. Jsou velké, komplexni
a decentralizované. Kromé& toho soucasnd generace software Casto pracuje v heterogennim
prostiedi infrastruktury serveri a mobilnich platforem. Pti vypoctech na pocitacovych sitich
(grid) museji byt kladeny na software vysoké ndroky: vysokd spolehlivost, prizpiisobivost
a flexibilita s ménicim se vypocetnim prostiedim, stejn¢ jako edolnost vici potencialnim to-
kGim hackert.

Vyzkum ve vypocetni véd¢ vede na navrh, vyvoj a ovéfovani robustnich a odolnych
software, a to zejména pro mobilni platformy. Dals§i generace software museji poskytnout
plnou odolnost proti chybam, museji se branit u¢inné proti zneuziti a itokim a museji byt
schopny ,,1é¢eni* a ,,zotaveni* z chyb v zdjmu udrZzitelnosti vyvoje informacnich sluzeb [13].

* http://www.siam.org/students/resources/report.php
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2.6 Vypocetni simulace

Vypocetni (nebo pocitatovou ¢i numerickou) simulaci ve védeckych vypoctech ro-
zumime b¢h aplika¢niho programu, pomoci kterého simulujeme chovani abstraktniho modelu
konkrétniho systému. Tradi¢né se formalni modelovani systému provadi prostiednictvim ma-
tematického modelu, ktery se pokousi nalézt analytické feSeni problému. To umoziuje predi-
kovat chovani systému na zéklad€ jeho parametrti, po¢atecnich, okrajovych podminek. Vypo-
¢etni simulace je ¢asto uzivana jako doplnéni nebo nahrazeni modelovaného systému, u né¢hoz
nalezeni uzaviené analytické formy feSeni neni mozné.

Existuje mnoho typl pocitacové simulace. SpoleCnym rysem, ktery vSechny simulace
sdileji je vypocetni experimentovani, v némz se vygeneruje vzorek reprezentativnich scénafi
pro zkoumany model, ktery se propocitd. Vygenerovat tplny pocet vSech moznych stavii mo-
delu, spocitat je, je Casto nemozné.

Vypocetni simulaci délime vzhledem k rtiznym kritériim na:

e stochastickou (uZivajici generatorti ndhodnych ¢isel a metodu Monte Carlo) nebo de-
terministickou. Stochasticka simulace je typicky vyuzivana pro diskrétni systémy, kde
se udalosti vyskytuji s urCitou pravdépodobnosti a nemohou byt popsany piimo napf.
pomoci diferencidlnich rovnic. Jevy v této kategorii zahrnuji napt. geneticky drift, bio-
chemické nebo genové sit€¢ s malym poctem molekul. Deterministické simula¢ni mo-
dely se snazi explicitné reprezentovat zakladni mechanizmus a typicky sestavaji z vza-
jemn¢ propojenych systémt diferencidlnich a diferen¢nich rovnic. Pouzivaji se v envi-
ronmentélnich, technickych a spole¢enskych védnich oborech, jako jsou globalni
zmény klimatu, deformace materialu a ekonomické prognozy;

e statickou a dynamickou (v zavislosti na Case). Ve statické simulaci se pouzivaji rov-
nice definujici rovnovazné vztahy mezi prvky modelovaného systému. Hledaji se
podminky, pfi nichz je sledovany systém v rovnovaze. Tento zpusob je Casto vyuzivan
pfi simulaci dynamickych fyzikalnich systémt, aby se zjednodusila sama primarni si-
mulace, nez se pristoupi k dynamice simulace;

e spojitou a diskrétni. Spojita dynamickd simulace je feSena vétSinou pomoci aplikac-
nich programti pro numerické feSeni diferencialné algebraickych rovnic nebo diferen-
cidlnich rovnic (parcialnich nebo obycejnych). Specidlnim typem diskrétni simulace,
kterd nezavisi na modelu s pfislusnou rovnici, je ,,agent based“ (zprostiedkovand) si-
mulace. V této form¢ simulace nejsou zahrnuty individudlni entity modelu (napt. mo-
lekuly, buiiky, stromy nebo zakaznici) a reprezentovany piimo, nybrz zprostfedkované
(napf. jejich hustotou nebo koncentraci). Vnitini stav modelu je fizen pomoci mnoziny
chovani nebo pravidel, ktera urcuji agentv (zprostfedkovateliv) stav, ktery je aktuali-
zovan od jednoho ¢asového kroku k nasledujicimu;

o lokdlni a distribuovanou (je feSena na pocitaCovych sitich a prostfednictvim Interne-
tu).
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3 Strucna historie védeckych vypoctu

Védecké vypocty se zabyvaji vytvarenim matematickych modela a algoritmti s vyuzitim
ICT k analyze a feSeni specifickych védeckych problémi. V praxi je pro né/ni typické pouziti
modelovani a pocitacové simulace a dalSich forem vypocti pro zkoumané problémy v riz-
nych védnich oborech. V této kapitole stru¢né¢ shrneme vyvoj védeckych vypoctl (i vypocetni
védy) od jejich pocatku az do soucasnosti se zamétenim na klasické ICT.

3.1 Vyvoj v zahrani¢i

Pocatek védeckych vypocti Ize datovat od 40. let minulého stoleti v souvislosti s vyvo-
jem balistickych raket a atomovych zbrani. Pocitace ukazaly své moZznosti a potencial
pro vyuziti jak obvyklych, tak nové vyvinutych matematickych metod, které vyzadovaly na-
rocné vypocty. Jiz v roce 1943 americti védci J. P. Eckert a J. V. Mauchly vyvinuli prvni pro-
gramovatelny elektronkovy pocita¢ ENIAC, ktery byl vyuzivan k vypoctu balistickych drah
raket, atomové a jeho naslednik pak 1 vodikové bomby, ve vyzkumu pro nédvrhy drakt letadel
ve vétrném tunelu a pii urCovani predpovédi pocasi. Tento vyvoj byl financovan jako soucast
vale¢ného Usili Spojenych stati americkych (USA).

Védecké vypocty se i nadale nejvice rozvijely v USA, kde mély podporu americké vlady
(tato davera pramenila z prokazané uziteCnosti pocitacti ve druhé svétové valce). Narodni
védecka nadace USA (NSF — National Science Foundation)™ zagala v roce 1950 financovat
vyzkum, ktery umoznil zasadni vyvoj v této oblasti. V té dobé firma IBM vyvinula model
IBM 7030 prvnich paralelnich pocitaci, které pfekonavaly problémy s operacemi v operacni
paméti pomoci tzv. pipeliningu’'. V roce 1964 vyvinul genialni konstruktér Seymour Cray
vektorovy poéitaé Cray-1 se $pickovym vykonem 133 MegaFlops’*, ktery jako prvni pouzil
funk¢ni viceprocesovy paralelismus. Tyto pocitace byly sestaveny specialné pro narocné veé-
decké vypocty pii pouziti tehdy nejmoderné;jsich, ale velmi drahych technologii. Jejich slozita
architektura byla naro¢na na chlazeni a samy pocitace byly velmi drahé. Naptiklad Cray-1 stal
vice nez 8,8 milionl dolart. Existovaly vSak 1 jiné americké vektorové pocitace, naptiklad
vyvinuté firmou CDC (pocita¢ CDC 6600 rovnéz vyvinul Seymour Cray pfedtim, nez se
osamostatnil a zalozil vlastni firmu), dale takzvané minisuperpocitace firem jako CONVEX,
KSR a Alliant.

V letech 1970 az 1980 se vypocetni véda zaslouzila o superpocitatovou revoluci (vznikly
nové vysoce vykonné, viceprocesorové a paralelni pocitace) a zacala jiz mit dopad do ce-
1¢ fady dalSich védnich oboril, do kosmického a leteckého primyslu. Sehrala napiiklad vy-
znamnou roli pii komercionalizaci navrhti supersonickych letadel. Byla to opét americka na-
dace NSF, kterd prostfednictvim svého uUfadu pro ndrocné védecké vypolty financovala
od roku 1984 vytvoteni péti superpocitacovych center (San Diego, Illinois, Pittsburgh, Cor-
nell a Princeton), kterda méla stéZejni ulohu na poli narocnych vypoctl, pocitacové vizualiza-
ce, grafiky a vyvoje sit¢ NSFNET. Tato sit’ urychlila tempo dal$iho technického zdokonalo-

3% http://www.nsf.gov/

3! Pipelining (proudové zpracovani) - technika prace procesoru koncipovana tak, aby v dobg, kdy jed-
na ¢ast procesoru provadi urcitou fazi jedné instrukce, mohla jina ¢ast procesoru pracovat na jiné fa-
zi jiné instrukce.

32 Vykon poéitadti pro naroné vypodty se méti ve Flops (Floting point operations per second), tedy v
poctu operaci v pohyblivé fadové Carce za sekundu. PouZivaji se nasobné predpony soustavy SI:
Mega=10°, Giga=10°, Tera=10"%, Peta=10".
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vani pfi propojovani novéjsich rychlejSich superpocitact prostiednictvim novéjsich rychlej-
Sich linek, rozsifovanych a zdokonalovanych znovu a znovu v letech 1986, 1988, 1990,...

Koncem osmdesatych let existovalo vice nez deset v podstaté vyhradné americkych fi-
rem, které nabizely superpocitace zalozené na myslence paralelnich vypocti a poskytujicich
jiz v té dobé tisice a vyjimecné i desitky tisiclti procesorti. Prudky riist vykonu ,,béznych* pro-
cesorll (zejména pak procesort rodiny x86) vSak zpiisobil, Ze zadna z téchto firem neptezila
devadesata 1éta a systémy s podobnym i vys$S$im poctem procesori se objevovaly opét az
v poslednim desetileti dvacaté¢ho stoleti, kdy se prakticky zastavil dfive zcela pravidelny
dvojnésobny rist vykonu procesori realizovany kazdych osmnact mésicti (Mooriv zékon).

V devadesatych letech nastal rozkvét vypocetni védy a prudky rozvoj paralelnich vy-
poctl, vcetné rozSifeni pocitacii a jejich vypocetni mohutnosti, vyvoje v jejich nasazeni
a dulezitosti. Vypocetni véda se tak stala intelektudlni disciplinou, vykonnou
a nepostradatelnou analytickou metodou. Vyroba superpocitaci japonskymi firmami NEC,
Hitachi, Fijitsu a némeckou firmou Siemens-Nixdorf vytvotila konkurenéni prostedi, a tim
jisté zlevnéni superpocitac. Ve druhé poloviné devadesatych let dokonce vytlacily z trhu
vektorové modely firmy Cray, v té dobé docasné vlastnéné firmou SGI.

Védci na univerzité¢ v Tokiu sestavili v roce 1996 tehdy nejrychlejsi pocita¢ GRAPE-4
urceny pro védecké vypocty. Pocita¢ dosahl 1,08 Tflops (trilion operaci v pohyblivé fadové
carce 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®, protoze chovani kazdého z N objektl je ovliv-
néno vSemi ostatnimi objekty. Tento problém Ize fesit pouze numericky. Takovy vypocet byl
velmi naro¢ny na strojovy €as. Poc¢ita¢ GRAPE-4 byl 100krat rychlej$i nez nejrychlejsi poci-
taCe v predchozich deseti letech. Dosud se pro problém N téles pouzivaly heuristické efektivni
algoritmy. GRAPE-4 pouzival 1692 procesorii, z nichz kazdy dosahoval rychlosti 640
Mflops. Tokij§ti védei chtdli sestavit po&ita¢ s rychlosti 10"° operaci za sekundu, v némz by
bylo pouzito 20 tisic procesort s rychlosti 50 Gflops.

USA v té dob¢ zavedly celni opatieni, kterym prakticky zabranily dovozu superpocitact
z Japonska. To zplsobilo v USA postupné zastaravani superpocitacli, a vedlo tak zdanlivé
paradoxné k SirSimu rozsifeni superpocitaci ve svét¢ (japonské firmy ztratu amerického trhu
musely kompenzovat piiméfené agresivni prodejni politikou jak v samotném Japonsku, tak
zejména v Evrop¢€). Navic dostupnost vysokorychlostnich siti zjednodusila vzdaleny pfistup
k superpocitacim a mnoho vypoctl je od té doby provadéno v jinych zemich nez v téch, kde
zije védec takovéto vypocty provadéjici.

USA samoziejmé na tento vyvoj reagovaly podporou vyvoje alternativnich superpocita-
¢u, napriklad heterogenni paralelné vektorovy pocitac SV1 (a hlavné budouci SV2) firmy SGI
(tyto systémy byly zaloZeny na technologii, kterou SGI ziskala koupi firmy Cray). V té dobé
se za velky paralelni® po¢ita povazovaly systémy s vice nez 64 procesory. Oznadeni super-
pocitac tak ziskalo mnohem vice pocitacii. Cena velkych superpocitacovych systémil a sou-
Casn¢ riist propustnosti lokalnich siti v§ak v devadesatych letech vedly k vyvoji jiného typu
systémil, které se postupné zacaly rovnéz oznadovat jako superpoéitace. Slo o stovky osob-
nich pocitacii ¢i pracovnich stanic propojenych lokalni siti tvotici tzv. pocitatovy cluster (dfi-
ve se bylo mozné setkat i s pojmem ,,pocitacovd farma*). Mezi prvni takovy pocita¢ pattil
systém Beowulf**, vyvinuty profesorem Thomasem Sterlingem.

3 Masivné paralelni je vice nez 64 procesorovy poéitaé s distribuovanou paméti, v némz ma kazdy
procesor piimy pfistup jen ke své paméti a o data z paméti jiného procesoru musi pozadat, nejéastéji
formou zpravy

3 http://www.beowulf.org/

17



V roce 1997 NSF zmeénila podporu financovani superpocitacovych center v USA na fi-
nancovani Partnerstvi pro rozvinutou vypocetni infrastrukturu (PACI) pro aliance vice nez
padesati akademickych pracovist v USA. Cilem bylo vybudovat prototyp dalsi generace in-
formacni a vypocetni infrastruktury pro vysoce narocné vypocty, a soucasné explicitné zapojit
existujici 1 budouci uZivatele takové infrastruktury.

Za vladni podpory byl v USA od roku 1998 do 2004 realizovan projekt pro vyvoj masiv-
n¢ paralelnich superpocitacli na bazi standardnich procesorti firem Intel, IBM a SGI. Jsou to
napt. superpocitate IBM ASCI White, Intel ASCI Red, IBM ASCI Blue-Pacific, SGI ASCI
Blue Mountain. Nejvétsi z téchto systéml maji vice nez sto tisic procesort, jejich synchronni
efektivni vyuziti je velmi slozity problém, V ramci projektu PACI byla proto intenzivné pod-
porovéana snaha vyvinout efektivni vypocetni modely pro urcité konkrétni tlohy a ziskat
z masivné paralelniho superpocitace vice nez obvyklych 10 % teoretického instalovaného
vykonu (jen pro ilustraci slozitosti problému — vyvoj jednoho algoritmu pro feSeni konkrét-
nich geofyzikalnich problémt - tedy ne pro feseni trividlni ulohy, ktery linedrné skaluje, tj. je
stale urychlovan pfidanim procesorit az do 150 tisic procesort, trval zhruba dvaceti¢lennému
tymu dva roky). V roce 2005 IBM rozsitila Blue Gene rodinu pocitacti o Blue Brain se snahou
o vytvofeni vypocetniho modelu nervového chovéani v neokortexu, coz je nejslozitéjsi Cast
mozku.

V roce 2007 byl spustén v CERNu Large Hadron Collider” nejvétsi svétovy urychlovaé
Castic. Jim generovana data pozaduji vyssi vypocetni vykon, nez byla zadana kdykoli predtim.

V soucasné dobé¢ je nejvykonnéjsi pocitac¢ K, zkonstruovany japonskou firmou Fujitsu,
ktery spojuje 68 544 SPARC64 VIIIfx procesori, kazdy s osmi jadry, v celkovém poctu
548 352 jader, coz je témét dvakrat tolik jako jakykoli jiny systém v zebiicku superpocitacii
TOP500 v roce 2011. Pocitac K je také silnéjsi, nez je nasledujicich pét systémut na kombino-
vaném seznamu pocitaci TOP500.

Zebtitek TOP500°® nejvykonngjsich poitadi svéta je vydavan jiz dvacet let dvakrat roé-
né pii prileZitosti konference ICS®’ (International Conference on Supercomputing), ktera se
kona kazdoro¢né v cervnu v Némecku, a konference Supercomputing, ktera se kond rovnéz
kazdym rokem v listopadu v USA. Potadi pocitaci je primarné stanoveno podle jejich vykonu
pii feSeni konkrétnich problémil linearni algebry. Zebiicek vydavaji univerzity (univerzita
v Mannheimu a univerzita v Konxwille, Tennessee, ta ve spolupraci s Oak Ridge National
Laboratory) na zakladé dat, kterd poskytnou majitelé (provozovatelé) pocitact (v zebiicku
proto chybi nékteré pocitace vyuzivané armadami apod., nebot’ v jejich ptipad€ neni zaddouci,
aby tyto systémy byly veiejné znamy). Staty jako Japonsko a USA, v posledni dobé i Cina,
peclive sleduji ,,svou* pozici a soupefi o to, kdo vlastni pocitac, ktery stoji na ,,iplné Spicce®.

Tato pozice se velmi rychle, méni. Jesté v listopadu 2010 byl na prvnim misté ¢insky su-
perpocita¢ vyuzivajici k enormnimu vykonu grafickych akcelerator. V ¢ervnu 2011 se vSak
na prvni misto dostal zminény japonsky systém. Lze ocekavat, ze i ten bude velmi brzy na-
hrazen. Evropa se svymi superpocitaci pohybuje v prvni desitce tohoto Zebticku.

V roce 2011 poprvé vSech deset nejvykonnéjsich superpocitacii dosahlo vykonu nad né-
kolik petaflopti (10" operaci v pohyblivé fadové ¢arce za sekundu). Spojené staty maji pét
systémil 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-
&itadt fadu Exascale (prekrodeni exaflopu ¢&ili vykonu v fadu miliond teraflopd, 10 operaci
za sekundu). Vyzkum financuje americkd armadni agentura DARPA. Vysledky ocekava pfi-

> http://press.web.cern.ch/public/en/LHC/LHC-en.html
36 http://www.top500.org/
37 http://ics-conference.org/
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blizné v roce 2018. Technicky feditel SGI Lim Goh k tomuto vyvoji iika*®: ,,Kdy} se podivite
na vyvojarské priority pro Exascale, obecné jde hlavné o vyreSeni otazek napdjeni, chlazeni
a odolnosti proti vypadku komponenty. Je také potieba vyuZit chytiejSich propojovacich
architektur — musime si uvédomit, e v Exascale ji7 hovoiime aZ o miliarddach paralelné
vykondvanych a spolupracujicich vlaknech vypoctu.*

3.1.1 Virtualni superpocita¢ World Community Grid

V listopadu roku 2004 byl spustén virtualni superpo&ita¢ World Community Grid*, coz
je nejvetsi humanitarni vypocetni sit’ svéta, kterd pouziva nevyuzity vypocetni vykon sou-
celém svété se pouziva vice nez miliarda pocitact, z nichz kazdy se mize potencidlné ptipojit
ke svétovému vetfejnému gridu. Vypocetni sité¢ jsou rychle se rozvijejici technologii, kteréd
spojuje vykon tisici a miliond jednotlivych pocitach do mohutného virtualniho systému
s velmi vysokou vypocetni kapacitou. Technologie gridu umoznuje dosahovat takového vy-
pocetniho vykonu, ktery mnohem vice piesahuje moznosti nejvétsich superpocitacii svéta.

Spole¢nost IBM poskytla své informaéni technologie a prostfedky k provozu projektu
Help Defeat Cancer™ (Pomozte porazit rakovinu) v siti World Community Grid. Na tomto
projektu, ktery uplatni moznosti superpocitact v boji s rakovinou, spolupracuje od roku 2006
s védei z Univerzity lékafstvi a stomatologie New Jersey — Lékaiské Skoly Roberta Wood
Johnsona a Institutu rakoviny v New Jersey. Help Defeat Cancer je tfetim projektem, ktery
vyuzije vypocetni vykon virtudlniho superpocitaée World Community Grid. Projekt poskytne
védeckym pracovnikiim ptilezitost simultdnné analyzovat velké pocty mikroskopickych vzor-
ka rakovinnych tkani (TMA), a tak umozni za krats$i dobu uskute¢nit vétsi mnozstvi experi-
mentl. Pro lepsi predstavu World Community Grid umoZiiuje projektu Help Defeat Cancer
analyzovat za jediny den takovy pocet vzorkl, na jejichz analyzu by bézny pocita¢ potieboval
zhruba sto tficet let.

Poznamka: Nevyuzity ¢as svého pocitace mize prostfednictvim projektu World Com-
munity Grid darovat kazdy, kdo si zjeho webovych stranek stdhne bezplatny software
a zaregistruje se. Vice nez tfi sta tisic jednotlivell nyni prostfednictvim sit€¢ World Community
Grid poskytuje vykon zhruba ctyfem stim tisicim pocitacli pro rozvoj vyzkumu rakoviny.
K siti World Community Grid se mohou pfipojit pocCitace s operacnimi systémy Windows,
Linux i Mac OS.

3.1.2 Berkeley Open Infrastructure for Network Computing

Berkeley Open Infrastructure for Network Computing®' (BOINC) je open source soft-
ware pro distribuované vypoéty. Umoziiuje provozovat projekty, jako je napt. SETI@Home™,
jenz vyuziva internetového pfipojeni pocitact pro hledani mimozemské inteligence (SETI).
Tohoto projektu se muze zucastnit kazdy uzivatel, bude-li pouzivat open source software,
ktery stahuje a analyzuje data z radiového teleskopu. Existuje mald, ale vyznamna pravdépo-
dobnost, ze pravé pocita¢ ptipojeného uzivatele zachyti slaby Sum mimozemské civilizace.
SETI@Home je jednim nejznaméjsich projektt vyuzivajici BOINC.

3* http://www.sgi.com/global/cz/press/news/110722.html
3% http://www.worldcommunitygrid.org/

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

“! http://boinc.berkeley.edu/

*? http://setiathome.berkeley.edu/
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BOINC je vyvijen skupinou pochazejici z kalifornské univerzity v USA. BOINC je navr-
zen jako oteviena struktura pro kazdého, kdo se chce zapojit do projektu distribuovanych vy-
poctl. Zamérem BOINCu je umoznit badatelim riiznych obort, naptiklad molekularni biolo-
gie, klimatologie nebo astrofyziky, jednoduchy ptistup do vypocetni sité osobnich pocitacti na
celém svété s velmi vysokym vykonem. BOINC je zaloZen na myslence, kterd ptredpoklada,
7e naprosta vétSina pocitaci na svété ,,bezi“ nevyuzita. Moderni operacni systémy dokazi ten-
to nevyuzity vykon spotfebovat, aniz by doslo k vyraznému zpomaleni aplikaci, které uzivatel
pouziva. VétSina projekti vyuzivajicich BOINC je neziskovych a zaviseji, pokud ne zcela, tak
prevazné na dobrovolnicich®. To ale neznamena, ze BOINC nemiize byt pouzit pro zisk. BO-
INC sestava ze serveru a klientt, kteti spolu komunikuji pii distribuci pracovnich jednotek.
Kazdy klient pak jednu jednotku zpracuje a vrati ji server, aby si posléze vyzadal dalsi.

Z raznych statistickych divodi BOINC zahrnuje i systém ohodnoceni uzivateld. Pro
ohodnocovani uZivateli se pouziva jednotka cobblestone pojmenovaném po Jeffu Cobbovi
z projektu SETI@Home. Uzivatel ziska sto cobblestonil, pokud jeho pocita¢ s nasledujicimi
parametry pracoval jeden den: jedna miliarda operaci za sekundu s ¢isly v pohyblivé fadové
arce (zaloZeno na benchmarku Whetstone™); jedna miliarda operaci za sekundu s celymi
&isly (zalozeno na benchmarku Dhrystone®). V ptipadé, 7e ma uzivatel rychlejsi pogitag,
cobblestony mu pribyvaji rychleji a naopak.

Tyto dobrovolné aktivity jsou zaloZeny na divéfe t€ém, kdo poskytuji své pocitace. Sys-
do c¢ela pomyslnych zebficki, nez skutecné poskytovat n¢jaké hodnotné vysledky. Programy
vyuzivajici systém BOINC a takové, které se opiraji o dobrovolné poskytovani zdrojt, proto
museji pocitat s takovym nekorektnim (podvodnym) chovanim. Standardnim zplsobem
ochrany je provadéni stejnych vypocti na ne€kolika zcela nezavislych systémech. Distribuci
uloh se musi zajistit, Ze jeden pocitac a nejlépe ani skupina néjak blizkych pocitaci bude po-
¢itat vzdy jen jednu variantu. Srovnanim vysledkt 1ze pomérné snadno odhalit problém a ne-
diavéryhodné vysledky vyloucit.

3.1.3 Koordinované gridy

Kromé vyse uvedenych snah vyuzit ,,spici® kapacitu primarné osobnich pocitact zapoje-
nych do sité se v poslednich vice nez deseti letech vyviji usili vytvoftit spolehlivéjsi fizenou
distribuovanou infrastrukturu, kterd bude poskytovat garantované vysledky (kde nebude napf.
nutné provadét vypocty opakované pouze z divodu nediveéry majitelim pocitacil). Soucasti
téchto aktivit je vyvoj specialniho programového vybaveni — middleware, ktery ,,skryje* slo-
zitost distribuované infrastruktury. Umozni uzivateli s ni pracovat jednotnym zptisobem bez
ohledu na to, kde se fyzicky nachazi konkrétni pocitac ¢i cluster, ktery uzivatelova tiloha na-
konec vyuzije (to v idedlnim pfipadé¢ uréuje infrastruktura, nikoliv uzivatel). V USA probihal
a stale probiha vyvoj middleware Globus. Ve statech Evropské unie (EU) je to pak priméarné
middleware glLite. Je vyvinut v ramci série projekti EGEE a dnes dale rozvijen v ramci pro-
jektu EMI. Tento middleware je vyuZzivan v nejvétSim takto koordinovaném gridu, ktery je
spravovan v ramci projektu EGI InSPIRE. Tento grid dnes propojuje vice nez dve sté tisic
jader. Zpfistupiiuje tloznou kapacitu v fadu stovek petabytl a kazdodenné se na ném spocitaji
stovky tisic uloh.

* http://petrdrhlik.webzdarma.cz/veda a_technika/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 Ceské republice

I kdyZ tym profesora Antonina Svobody*® vyvinul v roce 1956 prvni ¢esky samoginny
po¢itaé SAPO na Ustav matematickych strojit CSAV a nasledné elektronkovy pogitaé EPOS
1 a pozdé€ji vroce 1961 tranzistorovy pocitac EPOS 2, tak vykonna vypocetni technika se
nakupovala v sedmdesatych a osmdesatych letech minulého stoleti nekoordinované predevsim
v zahrani¢i (USA, Velka Britdnie, Némecko, Francie), nebot’ pocitace vyvijené v zemich
RVHP byly velmi malo spolehlivé. Zpravidla pocitace ani vykonem neodpovidaly pocitactim,
které byly k dispozici mimo zemé RVHP.

Situace se zménila po roce 1989. Ovsem teprve v roce 1994 se podatilo zkoordinovat
snahy vysokych $kol a Akademie véd (AV) CR. Pod hlavi¢kou Fondu rozvoje vysokych kol
(FRVS) vznikl projekt na vybaveni akademické a vyzkumné komunity v CR skutedn& vykon-
nou vypocetni technikou. Do tohoto projektu byla pod koordinaci Masarykovy univerzity
(MU) v Brné zapojena vétSina velkych vysokych skol, zejména Univerzita Karlova (UK)
v Praze a Ceské vysoké uéeni technické (CVUT) v Praze, Zapadoteska univerzita (ZCU)
v Plzni, Vysoké uceni technické (VUT) v Brnég, Univerzita Palackého (UP) v Olomouci a Vy-
soka $kola bafiska — Technicka univerzita (VSB-TU) v Ostravé.

Na vSech téchto Skolach vnikly na jejich centralnich pracovistich skupiny nebo i zna¢né
samostatna odd¢€leni vénovand podpofte, rozvoji a provozu vykonné vypocetni techniky. Takto
i na MU v Brn¢ vzniklo jiz v roce 1994 Superpocitatové centrum Brno (SCB) jako soucast
Ustavu vypoéetni techniky (UVT).

Na vsech jmenovanych Skolach (v mensi mife i na dalSich) tak v prabéhu let 1994 az
1998 byly instalovany vykonné vypocetni pocitace, Nekteré z nich se dokonce na jedno ob-
dobi umistily v seznamu TOP500 (nap¥. poéitaé na ZCU v Plzni, ktery v dobé instalace byl na
piiblizné padesatém misté tohoto seznamu). Dal$i vykonna technika byla instalovdna i na AV
CR, (napf. prvni a dosud jediny superpoéita¢ Cray, jehoZ darovana verze Cray Y nékolik let
jesté slouzila v CR) av Ceském hydrometeorologickém tstavu (CHMU) v Praze a dalsich
akademickych institucich.

V roce 1996 vznikl pod koordinaci MU projekt MetaCentrum®’, ktery sdruzoval vyse
uvedend akademickd pracovisté a s vyuzitim vysokorychlostni akademické sité vytvotil prvni
distribuované vypocetni prostiedi — Grid — v CR (dokonce z prvnich i ve svétovém méfitku).
MetaCentrum je od roku 1999 soucasti aktivit sdruzeni CESNET*. Toto sdruzeni zalozily
vysoké $koly a AV CR v roce 1996. Jeho hlavnim cilem bylo provozovat a rozvijet pateini
akademickou pogita¢ovou sit’ CR. Souéasna generace této sité se nazyva CESNET? a nabizi
na patetnich trasach ptenosové rychlosti v fadu desitek gigabiti za sekundu. Od roku 2011 je
financovani sdruzeni CESNET planovano z projekti Velkd infrastruktura CESNET
a RozSiieni ndarodni informacni infrastruktury pro VaV v regionech (elGeR) (posledni jme-
novany je financovan z Operaéniho programu Vyzkum a vyvoj pro inovace®, VaVal), které
jsou vénovany vybudovani komplexni e-infrastruktury. Cilem pétiletého projektu Velka infra-
struktura CESNET je rekonstrukce narodni vyzkumné sit¢ CESNET2 na tzv. velkou infra-
strukturu — Siroké spektrum zatizeni, vybaveni, zdroju, ale i sluzeb uréenych pro vyzkum.
Jeho ukolem je zajiSténi podminek pro efektivni spolupréaci rozsahlych védeckych tymi, a to
jak osob, tak experimentdlnich zafizeni, jejichz jednotlivé casti mohou byt umistény
1 v riznych zemich. Soucasti je tak i dalsi koordinace rozvoje distribuované vypocetni infra-
struktury (gridu) a po¢atek rozvoje ulozné infrastruktury v CR. Projekt eIGeR je komplemen-

% http://www.odbornecasopisy.cz/index.php?id_document=36326
7 http://www.metacentrum.cz/cs/

* http://www.cesnet.cz

* http://www.msmt.cz/strukturalni-fondy/op-vavpi
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tarni k projektu Velka infrastruktura CESNET. Zajistuje zejména rozsdhlé investice do sité
a uloznych kapacit v prvnich dvou letech realizace velké infrastruktury CESNET.

MetaCentrum provozuje a spravuje vlastni i svéfené vypocetni prostfedky a datova ulo-
7i$té akademickych center AV CR, Jiho&eské univerzity (JCU) v Ceskych Budgjovicich, MU
v B¢, Mendelovy university (MENDELU) v Brn¢, UK v Praze, VUT v Brné, ZCU v Plzni
atd. Cilem aktivity MetaCentrum (CESNET) je podpora rozvoje védy a vyzkumu v CR koor-
dinaci ndrodni gridové infrastruktury (NGI), kterd propojuje vyzkumné tymy a instituce
v raznych regionech CR a umoziiuje jejich napojeni do mezinarodniho vyzkumného prostiedsi.
MetaCentrum vytvafi zminény narodni Grid, v této fazi v podstaté virtudlni pocitac, ktery
umoziuje efektivni sdileni vypocetni techniky instalované v ramci pfedchazejicich superpoci-
tatovych i jinych projektii riznych vysokych skol a tistavii AV CR. Soudasné umoziiuje fesit
ulohy v oblasti védeckych vypoctd, které svymi pozadavky (na pamét, vykon centralniho
procesoru aj.) presahuji moznosti jednotlivych dil¢ich vypocetnich center (uzll narodniho
gridu).

Hlavni uzly MetaCentra v Plzni, Praze a Brn¢ byly propojeny na ,,urovni L2, tj. vytvofi-
ly virtudlni lokalni sit’ (VLAN). V ni je mozné vytvaret dalsi troven virtudlnich siti, které
tvoti zéklad propojeni virtudlnich clusterti vice ptfizptisobenych aktudlnim potfebam uzivatelt
a jejich skupin. Vypocetni zdroje MetaCentra jsou virtualizovany, coz postupné umozni uzi-
vatelim spoustet plnohodnotné virtudlni pocitace, a tak ziskat prakticky tplnou kontrolu nad
vypocetnim prostiedim, které vyuzivaji. MetaCentrum zacina nabizet i tzv. Cloud rozhrani a
ve spolupraci 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 projektd EU. Aktudlné je MetaCentrum zapojeno do celoevrop-
ského projektu EGI InSPIRE™, ktery buduje a provozuje jiz vyse zminény svétové nejvetsi
koordinovany grid EGI. Kromé¢ toho je MetaCentrum zapojeno i do vyvoje gridového mid-
dleware pro toto prosttedi (projekt EMI’"). Stejné i do skuteéné globalni spoluprace prostied-
nictvim projektu  CHAIN °* | ktery je vénovan celosvétové harmonizaci gridovych
a souvisejicich infrastruktur (zejména pak v rozvojovych a ptibuznych oblastech, jako je jizni
Amerika, Afrika, Asie véetn& Indie a Ciny). Na koncepéni Girovni bylo nejdiileZit&j$i zapojeni
do projektu EU EGI_DS (European Grid Initiative Design Study)’, kde MetaCentrum hralo
roli koordinatora celého projektu.

3.2.1 Superpocitacové Centrum Brno a CERIT-SC

Jak je zminéno vyse, Superpo¢itadové Centrum Brno vzniklo v roce 1994 v ramci UVT
MU v Brn¢ a bylo povéfeno koordinaci narodnich superpocitatové orientovanych aktivit
vramci projektu FRVS. Hlavnim cilem SCB bylo poskytovat uZivatelim z MU pfistup
k vykonné vypocetni technice umoziujici €inné fesit narocné védecké vypocty z rtiznych
oblasti. Krom¢ bézného provozu spravované infrastruktury se SCB podilelo na jejim dalSim
rozvoji a ristu vypodetnich a datovych kapacit, a to jak v ramci CR, tak i v mezindrodnim
m¢étitku. SCB bylo inicidtor MetaCentra a celou dobu piedstavovalo jeho hlavni uzel jak vy-
konem, tak pfedev§im odbornym zazemim.

0 http://www.egi.eu/

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

>2 http://www.chain-project.eu/
> http://www.egi-eu.eu/
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V roce 2011 se SCB transformovalo na Centrum CERIT-SC* (CERIT Scientific Cloud),
které je narodnim centrem poskytujicim flexibilni tlozné a vypocetni kapacity a zajistujicim
souvisejici vyzkum a vyvoj. CERIT-SC piebirad péci o cloud infrastrukturu a studuje jeji moz-
nosti (i omezeni) pro uspokojeni zejména nestandardnich pozadavki na infrastrukturu védec-
kych vypocta.

Centrum CERIT-SC piedpoklada, ze ze soucasnych piiblizn€ péti set padesati jader a sto
padesati terabyte ulozného prostoru, které poskytovalo SCB, bude do roku 2013 instalovano
vice nez tii tisice jader a vice nez Ctyii petabyte ulozného prostoru. Tyto kapacity budou do-
stupné na otevieném principu (open access).

Centrum CERIT-SC je soucasti narodni e-infrastruktury slozitého systému vzajemn¢ pro-
pojenych sitovych, vypocetnich a Uloznych kapacit a souvisejicich sluzeb pro vyzkumnou
komunitu CR. Tato e-infrastruktura je explicitné popsana ve vladou schvalené Cestovni mapé
velkych infrastruktur vyzkumu, vyvoje a inovaci a tvofi ji tfi organizace, sdruzeni CESNET,
Centrum CERIT_SC a superpocitacové centrum excelence IT4Innovations.

3.2.2 Superpocitac¢ové Centrum excelence IT4Innovations

V ramci rozvoje narodni e-infrastruktury je z prosttedkt Opera¢niho programu Vyzkum
a vyvoj pro inovace budovano v Ostravé jako soucast VSB-TU Ostrava superpocitaové cent-
rum IT4Innovations™. Jeho cilem je, aby se CR objevila na mapé stati se skuteéné vykonnou
superpocitacovou technologii dostupnou akademické a vyvojové komunité. Mezi lety 2012 az
2015 centrum ma byt vybaveno superpocitaci, z nichz nejvykonnéjsi by se mél v dob¢ instala-
ce (rok 2014) umistit mezi padesatym az stym mistem na Zebiicku TOP500 nejvykonnéjSich
superpo¢itadi svéta. IT4Innovations je zapojeno do mezinarodni spoluprace PRACE™, jejimz
cilem je v EU instalovat a provozovat superpocitacové systémy nejvyssi kategorie (exascale).

** http://www.cerit-sc.cz
> http://www.itdinnovations.cz/
6 http://www.prace-project.eu/?lang=en
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4 Vyvoj a omezeni védeckych vypoctu

V této kapitole se budeme zabyvat otazkami, jak se odrazi soucasny vyvoj ICT ve védec-
kych vypoctech, jaké chyby ve védeckych vypoctech mohou nastat, jaky vliv bude mit vypo-
¢etni architektura a co minime vypocetni naro¢nosti. Odpovédi na tyto otdzky maji obecné;jsi
platnost nez jen pro matematickou biologii, ale plati i pro ostatni védni obory.

4.1 Vypocetni prostiedi

S pokracujicim vyvojem ICT se méni pouziti vypocetni architektury ve védeckych vy-
poctech. Vypocetni platformy (statické nebo mobilni) museji byt pouzitelné pro feseni rozsah-
lych komplexnich problémt a schopné pfijimat, zadavat a vizualizovat rozsahlé mnozstvi dat.
Soucasn¢ museji byt rychlé a ptesné, aby dostatecné piesné predvidaly a odhalily v redlném
Case jevy, o néz se zajimame, a identifikovaly je v objektech, které¢ zkoumame. Dalsi dilezité
otazky, které je tieba zvazit u pouziti vhodné vypocetni platformy, jsou piechod na vicejadro-
vé procesory a souvisejici paralelizace, mobilni platformy (chytré telefony, tablety apod.),
kde se méni jak programovani, pouziti operac¢nich systémii, vhodnych programovacich jazyka
a jejich kompilatort, a dale rozsahlé paralelni a distribuovana prostiedi s planovanim a ptidé-
lovanim zdroji v realném cCase. Vypocetni platforma tedy neni dana jen hardware, ale kombi-
naci hardware a né€kolika vrstev programového prostiedi, od opera¢niho systému az po apli-
kac¢ni software.

Jednoduché vypocetni prostiedi je tvoieno jednim pocitaem. Zatimco v minulosti se da-
filo vyrobctim procesorti pravidelnd zvySovat vykon samotnych procesort’®” prostym ristem
frekvence, na jejiz hladin¢€ pracovaly, v poslednich letech se tento trend zastavil a frekvence
se ustalila (hlavnim diivodem je problém s odvadénim tepla, kde jiz nestaci prosté vyzarovani
a chlazeni vzduchem; vyuZiti jinych principi je sice mozné, ale ekonomicky neredlné — napf.
chlazeni kapalnym dusikem).

Misto zmény frekvence jsme proto v poslednich letech svédky rlstu poctu vypoecetnich
Jader v ramci jednoho procesoru. Soucasny vyvoj jde smérem k integraci vice jader, tedy vice
procesort do jediného Cipu. Tento trend mliizeme pozorovat u procesoril pro osobni pocitace.
Procesory se tedy d€li na jednojadrové a vicejadrové. ZvySovani poctu jader je v podstaté
vynuceno fyzikdlnimi omezenimi. Integraci vétSiho poctu jednodussSich jader je teoreticky
mozné dosédhnout pii stejné vyrobni technologii na stejné plose kfemiku mnohem vyssi vypo-
cetni vykon, nez pouzitim jediného slozitého jadra. Zatimco jesté pred n€kolika lety byly vr-
cholem dvoujaderné procesory, dnes jsou bézné k dispozici procesory o dvanacti jadrech
a v laboratofich je mozné se setkat s procesory vybavenymi i stovkou jader. To samoziejmé
vyzaduje zménu zpusobu vyuziti — vykon vicejadernych procesorti fadné vyuzijeme jen tehdy,
dokéazeme-li skutecné vSechna jadra zapojit do feSeni problému. Operaéni systémy 1 preklada-
¢e a knihovny proto museji podporovat ptimou paralelizaci programi. Aplikacni software pak
musi byt paralelizovan a musi pracovat s vice jadry/procesory soucasné, jak je to ukézano
v sedmé kapitole.

Pocet procesort a jader, které je mozné umistit do jednoho pocitace, je omezeny. Dalsi
rust vykonu vyuzitelného pro feseni problému je proto spojen s propojovanim pocitact do
vysSich celkli pomoci rychlé propojovaci sité. Ptikladem jsou clustery propojené InfiniBan-

>7 Procesor je v soucasnosti velmi sloZity sekvenéni integrovany obvod umistény na zakladni desce
pocitace.
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dem™, siti s velmi nizkou latenci pfenosu a prenosovou kapacitou v fadu desitek gigabiti za
sekundu soucasn¢ v obou smérech. Hierarchicky jesté vyssi kategorii pak predstavuji gridy,
jimZ je vénovana nasledujici kapitola.

4.1.1 Grid computing

Grid (ve vyznamu mfizka) piedstavuje pocitace propojené pies internet. Oznaceni grid
vychézi z topologickych vlastnosti takového systému, obdobné jako v piipad¢ elektrické dis-
tribucni sité (oznacované odedavna prave 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) vytvofili 1. Foster a C. Kesselman [14] v roce 1999: ,,Vypocletni grid je hardwarova
a softwarova infrastruktura, ktera poskytuje spolehlivy, standardizovany, vSudypiitomny
a levny piistup ke Spickovym vypocetnim sluZbam‘. Dalsi a rozséhlej$i definici pfindsi napf.
Grid Café”.

Jak se pozdé&ji ukazalo, tato definice vSak nepostihuje skutec¢né kli¢ové vlastnosti gridu,
nebot’ opomiji zplisob vytvareni gridu. Zakladnim principem je skutecnost, ze uzivatel (sku-
pina, instituce, ...) ma vlastni vypocetni prosttedky a ty do gridu zapojuje.

Kdyz pak pozaduje vypocetni vykon, zada tlohu do gridu. Ten automaticky rozhodne,
kde se vypocet skutecné provede. To miize byt na vlastnich vypocetnich prostfedcich, které
uzivatel zapojil, ale stejné tak to mize byt na pocitacich, které jsou na druhém konci svéta.
UZivatel také tak miZe (docCasné, resp. obcas) Cerpat vEtsi vypocetni vykon, neZ je kapacita
jeho vlastnich pocitacii; naopak v dob¢, kdy je sdm nepouziva, je mize poskytnout k dispozici
jinym uzivatelim.

Grid, resp. jeho programova vrstva (nazyvana gridovy middleware) se stard o pfijimani
uloh. Rozhoduje, kde se spusti, v€etné zohlednéni toho, jaké a kolik dat bude tieba, a zda tedy
nebude vhodné tlohu spustit ,,pobliz“ (ve smyslu snadné dostupnosti pies pocitacovou sit’),
anebo zda bude vyhodnéjsi (efektivnéjsi) presunout data k vhodnym vypocetnim prostiedkiim
(ptipadné pak zase vysledky pfesunout na uréené misto).

Pivod gridi 1ze nalézt v pocatcich distribuovaného clusterového pocitani. Zatimco
clusterova feseni umoziuji paralelni zpracovani vypocetnich uloh, vyrovnavani zatéze jednot-
livych individuélnich vypocetnich zdroji a toleranci chyb v jedné lokalité, grid computing
vychazi z distribuovaného clusterového feseni (tedy situace, kdy disponujeme vice clusterti na
riznych mistech), a soucasné jej povysuje na novou kvalitativné vyssi Groven.

Infrastruktura gridu je na rozdil od superpocitacii a clustert specificka i tim, Ze ji vlastni,
spravuje a vyuziva vétsi pocet organizaci. UZ se nejednd o monolitickou strukturu z hlediska
hardwaru a softwaru, ale obecné o infrastrukturu sestavajici z riznych typi operacnich systé-
mu 1 sitovych technologii. TakZe grid ve své podstaté miize zahrnovat nejriznéjsi typy sys-
témi: od stolnich pocitacl az po superpocitace a clustery, llozna zatizeni a databaze, senzory
1 védeckeé pfistroje.

Grid je v podstaté virtudlni pocita¢ (meta-pocitac), jehoz vSechny uzly maji vlastni spravu
zdroju a ptisluSnou alokaéni politiku. Jednotlivymi typy uzlli mohou byt superpocitace, osob-
ni pocitace, PDA pocitace, nizkouroviiové senzory ¢i dale hierarchicky ¢lenéné clustery.
Hlavnim rozdilem oproti Ccist€¢ clusterovému pfistupu je rozsdhld distribuovanost
a decentralizace spravy.

Na celém svéte existuji desitky a mozZna 1 stovky nejriznéjsich ,,Gridd“ velmi rozmanité-
ho uréeni i rozsahu (viz napf. reference na Grid Cafe®). Evropa se v sou¢asné dobé miize

*¥ http://www.top500.0rg/2007 overview recent supercomputers/infiniband
> http://www.gridcafe.org/
5 http://www.gridcafe.org/grid-powered-project.html
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chlubit nejrozsahlej$im a nejvykonngjsim gridem, ktery je pod nazvem ,EGI Grid“®' provo-
zovan v ramei projektu EGI inSPIRE® 7. Ramcového programu Evropské komise. Tento grid
ma aktudlné témer dve sté padesat tisic jader a vice nez sto petabyte ulozné kapacity v discich
a sto petabyte v magnetickych paskach. EGI Grid ma zapojené zdroje v padesati zemich. Po-
kryva nejen celou Evropu, ale zasahuje i do rozvojovych zemi jizni Ameriky, Afriky ¢i Asie.
Hlavnim uzivatelem tohoto gridu je komunita ¢asticovych fyzika (high energy physics) sou-
sttedéna kolem centra CERN®.

Obecné jsou EGI Grid 1 vétSina ostatnich gridii pouzivany pro podporu vyzkumu a vyvoje
(tzv. e-Science®™), umozituji tedy Fesit problémy, které by nebylo mozné fesit bez vhodné ko-
ordinace riznych zdroju dat i vypocetni sily. Napiiklad biologové pouzivaji gridy pro simulo-
vani vlivu tisici molekularnich 1ékt s cilem najit molekuly schopné blokovat konkrétni ne-
moci proteini. Védci zabyvajici se naukou o zemi pouzivaji gridy pro sledovani trovné ozonu
pomoci druzic, uklddani a analyzu stovek gigabytl dat denné z nejriiznéjSich senzoril. InZeny-
i pouzivaji gridy napiiklad ke studiu alternativnich paliv, jako je energie z jaderné syntézy.
Umélci zase pouZivaji gridy pii vytvareni komplexni animace pro celove€erni projekce. Soci-
alni védci vyuzivaji gridi ke studiu spolecenského zivota vcel, slozeni nasi spolecnosti, ta-
jemstvi minulosti apod.

CR je zapojena do EGI Gridu prostfednictvim sdruzeni CESNET, jehoz oddéleni Meta-
Centrum® zastava roli Narodni gridové iniciativy (NGI, National Grid Initiative) a koordinuje
narodni gridovou infrastrukturu jak je uvedeno v ptedchozi kapitole. Do ni jsou zapojeny tisi-
ce jader a stovky terabyte tloznych kapacit ptiblizné deseti riznych organizaci. Z nichz nej-
vyznamnéj$imi jsou MU v Brné a jeji Centrum CERIT-SC, ZCU v Plzni, UK v Praze, Fyzi-
kalni ustav AV CR a samoziejmé i sdruzeni CESNET, které rovnéz poskytuje vyznamné vy-
pocetni a ulozné kapacity do narodniho gridu. Gridova infrastruktura budovanad MetaCentrem
je bezplatné (po registraci) k dispozici vSem zaméstnanciim a studentiim vysokych skol a AV
CR, stejné jako pracovnikiim dalich vyzkumnych ustavil (ve viech piipadech oviem pouze
pro vyzkumné a vyvojové prostiedi, nikoliv jako komeréni vypocetni a ulozné platforma).
Narodni gridova infrastruktura poskytuje vypocetni kapacity predevsim formou davkového
zpracovani, ¢ast zdrojii je vSak k dispozici 1 interaktivng.

4.1.2 Cloud computing

Cloud computing je model zpfistupnéni vypocetnich a tloZznych kapacit zalozeny disled-
n¢ na internetovych technologiich a virtualizaci hardware. Podobné snahy se objevovaly jiz
v minulych letech — nakonec sluzby napt. firmy Google jsou disledné zpfistupnény pies in-
ternet, s vyuzitim moznosti lokalniho prohlizece.

Cloud computing vSak sméfuje dale a nabizi kompletni virtualizovany hardware, na kte-
rém si uzivatelé mohou spoustét v podstaté cokoliv. Samoziejmé je mozné tyto sluzby fetézit,
takze prvni uZzivatel si od poskytovatele cloudu vyzada virtudlni pocitac. Na ném nainstaluje
né¢jaky operaéni systém a kuptikladu webovy server. Dalsi uzivatelé jiz ptistupuji ke sluzbam,
které tento webovy server poskytuje.

Cloud computing vznikl jako komeré¢ni, nikoliv vyzkumna aktivita. Jedna se o velké vy-
pocetni zdroje, které se vSak pouzivaji pouze narazové (napt. Amazon, aby byl schopen uspo-
kojit naptiklad i pfedvano¢ni narazovou poptavku, musi mit dostate¢ny vypocetni vykon, kte-

! http://www.egi.eu/

82 https://wiki.egi.eu/wiki/EGI-InSPIRE:Main_Page
% http://www.cern.ch/

5 http://esciencenews.com/

5 http://meta.cesnet.cz
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ry vSak vétSinu roku neni plné vyuzivan). Majitelé takovych zdrojl zacali tento ,,nadbytecny*
vykon nabizet k dispozici jinym uzivatelim. Virtualizace hardware jim umoziuje poskytovat
»prazdné* virtualni pocitace (které se vSak zejména v oblasti vlastniho vypocetniho vykonu
od fyzickych pocitact prakticky nelisi) a veskerou spravu obsahu piesunuji na zdkaznika. Ten
oplatkou dostava pocitac, za ktery plati jen tehdy, kdyZ jej skute¢né pouziva (potiebuje-li jej
naptiklad tii hodiny denné, nemusi se starat o jeho vypnuti a zapnuti nebo placeni elektiiny
v dobé, kdy stroj bézi ,,naprazdno®).

Cloud computing je idealni napt. pro zaCinajici firmu, kterd bude na internetu nabizet n¢-
jaké sluzby. Na zac¢éatku provozu nelze odhadnout, jaky bude zajem: pokud firma pfedpoklada
zajem velky, nakoupi mnoho pocitact (aby docilila uspokojeni), ale ty pii niz§im zajmu
o sluzby nemuseji byt vyuzity, a prvotni investice byla tak zbytecnd. Naopak, pokud firma
poptavku podceni, pak nemusi stacit rostoucimu zajmu uzivateli, ktefi stihnou ,,0odejit* jinam
diive, nez se firmé podafi potfidit nové kapacity.

S vyuzitim cloud computingu muze firma v prvni fazi pofidit jen mensi vypocetni kapaci-
tu (kterou navic plati jen v rozsahu, v jakém si ji objednala, nikoliv celé naklady spojené
s pofizenim a provozem hardware — napt. nemusi fesit problém, kam servery umistit) a podle
potieby ji navySovat prakticky v redlném case (ponckud idealizované se ptredpoklada, ze po-
skytovatel cloud technologii stoji o krok pfed svymi uzivateli a ma vzdy k dispozici dostatec-
ny volny vykon na uspokojeni novych pozadavki — pokud mé poskytovatel jiz dostatecny
pocet zékaznikli s ménicimi se pozadavky, pak by tento model mél platit i pfi pomérné malé
rezerve na strané poskytovatele). Mluvime tak o ,,elasticité* cloudu, kdy se cloud jakoby pfi-
zpusobuje tomu, co uzivatelé potiebuji/zadaji.

Poskytovani pouze prazdného virtualizovaného pocitace (a souvisejici ulozné kapacity)
vSak pomérn¢ brzy prestalo stacit a cloud computing se postupné vyvinul do celé fady mode-
1a:

o Infrastruktura jako sluZba (Infrastructure as a Service — laaS). V tomto piipade po-
skytovatel sluzeb se zavazuje poskytnout infrastrukturu. Zakladnim typem je poskyt-
skytnuti celého virtudlniho clusteru). Hlavni vyhodou tohoto pfistupu je fakt, ze se
o veskeré problémy s hardware (umisténi, elektfina, ...) stard poskytovatel. Pro nékte-
ré uzivatele je toto ale nesnadno akceptovatelny model, protoze vytvaii na poskytova-
teli cloud computingu piili§ vysokou zavislost (nejen napt. v okamziku zhrouceni fir-
my, ale i pfi neCekaném zvyseni ceny, ktera na rozdil od ceny elektiiny neni hlidana).
Problémem muze byt i to, Ze cloud je ,,nékde v internetu* — zadkony ¢i vnitropodnikova
pravidla napt. mohou zakazovat prenaset zpracovavana data mimo zemi ptivodu apod.
Model IaaS je vhodny zejména pro ty uZivatele, ktefi vlastni software (¢i jejich licen-
ce), ale nechtéji se starat o hardware, a soucasn¢ nemaji vySe uvedend omezeni. Pfi-
kladem IaaS cloudd jsou Amazon WS, Rackspace®” nebo Windows Azure®®. Zkratka
IaaS muize také znamenat integrace jako sluzba (Integration as a Service);

e Platforma jako sluZba (Platform as a Service — PaaS). Poskytovatel v modelu PaaS
poskytuje kompletni prostiedky pro podporu celého zivotniho cyklu tvorby
a poskytovani webovych aplikaci a sluzeb plné€ k dispozici na internetu, bez moznosti
stazeni software. To zahrnuje riizné prostifedky pro vyvoj aplikace jako IDE nebo API,
ale napt. také pro udrzbu. Nevyhodou tohoto piistupu je zpravidla proprietarni
uzamceni, kdy mtze kazdy poskytovatel pouzivat napt. jiny programovaci jazyk. Pii-

% http://aws.amazon.com/
%7 http://www.rackspace.com/
5 http://www.microsoft.com/cze/azure/
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kladem poskytovatelli PaaS jsou Google App Engine nebo Force.com (Salesfor-
ce.com);

o Software jako sluZba (Software as a Service — SaaS). Aplikacni software je licencovan
jako sluzba pronajimana uzivateli. UZivatelé¢ si tedy kupuji pfistup k aplikacnimu
software, ne samotny software. Model SaaS je idedlni pro ty uzivatele, ktefi potiebuji
jen bézné aplikacni software a pozaduji piistup odkudkoliv a kdykoliv. Pfikladem mu-
7e byt znama sada aplikaci Google Apps®, nebo v logistice znamy systém Cargo-
pass’’.

Model cloud computingu neni omezen pouze na interakce ,,néjaky* poskytovatel

a uzivatel. Je pfirozen¢ mozné budovat vlastni cloud a ten poskytovat bud’ pouze intern€, nebo
1 dalSim subjektiim. Z tohoto pohledu miizeme zavést dalsi klasifikace cloud computingu:

e veiejny (public cloud computing) — nékdy je oznaCovan jako klasicky model cloud
computingu. Jedna se o model, kdy je poskytnuta a nabidnuta Siroké vetejnosti vypo-
éetni sluzba;

e soukromy (private cloud computing) — cloud je v tomto ptipad¢ provozovan pouze pro
organizaci, a to bud’ organizaci samotnou, nebo tieti stranou;

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

e komunitni (community cloud computing) — jde o model, kdy je infrastruktura cloudu
sdilena mezi né€kolika organizacemi skupinou lidi, ktefi ji vyuzivaji. Tyto organizace
muze spojovat bezpecnostni politika, stejny obor zajmu. Opét se jednd o tadu prvka
spole¢nych s gridovou infrastrukturou.

Cloud computing ptedstavuje posun paradigmatu, kdy se oddéluje fyzicka infrastruktura

(a nasledné 1 dalsi nad ni provozované sluzby) od toho, co skutecné uZzivatel pottebuje. Ten
zpravidla nepotiebuje provozovat fyzické pocitace (a ani jejich operacni systémy — na druhou
stranu nabidka dnes jiz obsahuje i operacni systémy provozovatelné piimo v prohlize¢i, napf.
eyeOS, Cloud ¢i iCloud [5]). Uzivatele zajima jen konkrétni aplikace (kancelarsky balik, da-
tabaze typu SAP, webové sluzby, ale tieba 1 aplikaéni software pro modelovani ¢i simulaci).
Uzivatelé se tak mohou sousttedit na to, co skute¢né potiebuji a také jen za to platit. Ostatni
vrstvy mohou byt zcela nebo ¢éastecné skryté. Na rozdil od gridové infrastruktury zékladni
model cloud computingu nepocita s tim, ze by uzivatel vlastnil a do cloud zapojoval néjaké
své zdroje (ovSem viz hybridni cloud vyse). Role uzivatele a poskytovatele je tak jasné oddé-
lena (a umoziiuje mimo jiné i jasné definovat finan¢ni toky).

Cloud computing pfirozené vzbudil zajem 1 v kontextu védeckych vypocti, kde je rovnéz
Casto tézké — zejména ve fazi vyvoje — spravné odhadnout potfebny vypocetni vykon
a elasticitu cloud computingu by bylo mozné velmi dobfe vyuZzit. Navic virtualizace jiz dnes
prakticky nesnizuje vypocetni vykon. Ten je na fyzické vrstvé stejné jako ve virtuadlnim poci-
taci, ktery na tom fyzickém bézi.

Ukazuje se vsak, ze jednim z omezeni je pfistup k datim. Jednak virtualizovana vrstva
ma stale nemalé vykonnostni problémy (pfistupy na lokalni disk ¢&i ptes sit’ zptistupnéné dis-
kové pole mohou byt vyrazné pomalejsi nez v ptipad¢ ptfimého vyuziti fyzického hardware),
jednak poskytovatelé cloudu zpravidla finanéné penalizuji ptili§ rozsédhlé operace s daty (mi-
mo jiné proto, ze zatézuji jejich infrastrukturu mnohem vice nez prosté vypocty ¢i jednoduché
aplikace typu webovych servert ¢i balikii kancelarskych programit).

5 http://www.google.com/apps/intl/cs/business/index. html
7 http://www.cargopass.cz/

28



Vyzkumnd komunita ma proto stale vEétsi zdjem o vytvareni vlastnich akademickych
cloudti, kde spojenim na narodni ¢i dokonce nadnéarodni Grovni lze dosdhnout situace, kdy
poskytovatel takového cloudu ma jiz k dispozici dostatek prostfedkli na uspokojeni prakticky
jakéhokoliv pozadavku (jako je tomu napt. v ptipadé Amazonu ¢i Google). Pfitom finan¢ni
a dal8i podminky vyuziti 1ze nastavit s ohledem na pozadavky vyzkumné a akademické ko-
munity.

Zajem roste rovnéz o mensi privatni cloud, napf. na urovni univerzity, kde disledné vyu-
ziti cloud technologii mize pfinést nemalé uspory (zmensi se pocet fyzickych serveri a mist,
se potieby.

Znacny komeréni uspéch cloud computingu naznacuje, Ze je snim potieba pocitat
v budoucnosti i ve védeckych vypoctech. Lze rovnéz ocekévat, ze postupné budou piekonany
soucasné vykonnostni problémy a cloud platforma se stane zcela pfirozenou soucasti vypo-
cetni infrastruktury, kterd bude pro védecké vypocty k dispozici. Cloud computing bude stale
vice integrovan s gridovymi systémy. JiZ se s tim miiZete setkat v souvislosti s mobilnimi sys-
témy, o nichz pojednéava nasledujici kapitola.

4.1.3 Mobilni platformy

V prubehu poslednich let dochazi k masivnimu rozvoji v oblasti vyvoje mobilnich platfo-
rem, které tvoii malé ptenosné elektronické bezdratové piistroje s vlastnim napdjenim a s riz-
nymi aplikacemi. Casto jsou vybaveny dotykovym displejem a/nebo miniaturni klavesnici.
Tato pfenosna zafizeni, at’ uz tzv. chytré telefony (napi. iPhone), tablety (napt. iPad) nebo
osobni digitalni pomocnik PDA (Personal Digital Assistant), se zdokonaluji, zvySuje se jejich
vykon, vypocetni sila i rozsah funkcionality. V dasledku konkuren¢niho boje mezi jejich vy-
robci se snizuje jejich cena, a tim roste jejich dostupnost pro verfejnost. Souc¢asné mobilni plat-
formy zahrnuji v sob& operacni systém, middleware, uzivatelské rozhrani a aplikace. Mezi
nejvice zastoupené operaéni systémy na trhu patii operacni systém iOS firmy Apple a Andro-
id, jehoZ vyvoj vede spole¢nost Google.

Rozvoj mobilnich platforem pifinasi nové moznosti i do oblasti védeckych vypocti. Vy-
hodou mobilnich zafizeni je jejich pfenosnost a flexibilita, a s tim souvisejici moznosti pouziti
pti vypoctech a zpracovani dat v terénu. Zatizeni navic obsahuji i prvky hardware, které mo-
hou rozsifovat vypocetni potencial stolnich pocitacl. Jedna se zejména o nastroje, jako jsou
zabudovana kamera, GPS, akcelerometr’', gyroskop nebo kompas. Takové nastroje umoziuji
sbirat data, kterd jsou dale pouzitelna naptiklad jako parametry pfimo ve vypoctu nebo sekun-
déarné jako dopliujici informace o kontextu vypocetniho problému.

Velky potencial nabizeji tyto ndstroje i ve spojeni se systémy rozsifené reality. Aplikace
roz$ifené reality na mobilnich zafizenich funguji tak, ze uzivatel snima zabudovanou kamerou
okolni prostedi a senzory v zafizeni zaznamendavaji polohu uzivatele a zatizeni. Na zaklad¢
ziskanych daji nebo po rozpoznani uréitych objektl je pak snimany obraz rozsiien o vrstvy
virtudlnich informaci o prostfedi. To umoznuje zasazovat pocitacem generované modely
a simulace do kontextu realného svéta. Tyto skuteCnosti mohou byt uzite¢né piedevsim
v oblastech jako architektura a stavebnictvi, ale 1 v medicin€é, environmentalistice
a vzdélavani.

' Akcelerometr je pfistroj, ktery mé¥ vibrace nebo zrychleni pii pohybu. Sila zptsobujici vibrace
nebo zménu pohybu (akceleraci) plisobi na hmotu snimace, ktera pak stlacuje piezoelektricky prvek
generujici elektricky naboj umérny stlaceni. Protoze je elektricky naboj umérny sile a hmota snima-
¢e je konstantni, je tedy elektricky naboj také Umérny zrychleni — akceleraci, viz
http://carreaum.blog.mobilmania.cz/2009/04/co-je-akcelerometr/
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V soucasnosti se pohybuje vyuziti mobilnich platforem pii feSeni védeckych vypocti
pievazné na experimentalni urovni. Existuje pro to n€kolik diivodi. Narocnost fesenych uloh
napiiklad ve velké mife zatézuje procesor a negativné ovliviiuje vydrz baterie. Mnoh¢é aplika-
ce také vyzaduji pro své fungovani pfipojeni k internetu a disponibilitu pro ptenos velkého
objemu dat. Nasledkem toho v ptipadé pouziti mobilnich datovych siti je evidentni zpomaleni
vypoctu a prodlouzeni doby odezvy. Mobilni zatizeni proto zatim nejsou idedlni média pro
feSeni loh citlivych na ¢as a bezprostiedni odezvu.

Komplikace zptsobuje 1 fragmentace vyvoje aplikaci pro jednotlivé platformy. Nastroje
uréené k feSeni védeckych vypoctlh se obvykle vyznacuji velkym mnoZstvim funkci
a vstupnich parametrid. Samotné vypoc¢ty mohou vyzadovat komunikaci se specialnimi senzo-
ry v zafizeni. Uzivatelské rozhrani musi byt navic funkéné 1 ergonomicky ptizptisobené doty-
kovému ovladani. Kontrola aplikaci v mnoha pfipadech zZada nestandardni interakce. Do gra-
fickych klavesnic, které slouZi k zadavani vstupt, byva nutné zakomponovat specialni znaky.

Za téchto podminek neni mozné ovladat aplikace ptes internetovy prohlize¢ prostiednic-
tvim webového rozhrani jednotného pro rtizné typy zatizeni. Obvykle je tieba kazdou aplikaci
vyvijet jako nativni program (tj. aplikaci spousténou v operacnim systému) uréeny pro
konkrétni platformu.

e g
a®
al *

e

=t

Definition Of Limit Integration Tutor

Obr. 4.1 Rozhrani aplikace Maple Player pro iPad.

Nejrozsiten€jsim modelem feSeni narocnych vypocetnich tloh na mobilnich zatizenich
v dnes$ni dobé¢ je architektura typu klient-server. Uzivatel prostiednictvim mobilniho zafizeni
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sbira nebo zadava data, ktera odesila na server. Udaje se na vzdaleném pogitati zpracuji
a vysledek ptichéazi ve form¢ odpovéedi zpét k uzivateli. Mobilni zafizeni tak funguje vyhradné
jako rozhrani pro praci Samotny vypocet probiha na vykonnych procesorech vzdéalenych stro-
ja. Za skrytou hardwarovou vrstvou se pfitom miize podle potfeby nachdzet server poskytova-
tele, ale 1 rozsahla infrastruktura sdileného vypocetniho prostredi.

Ptikladem nastroje pro pocitani naro¢nych vypoctii na mobilnich platformach je aplikace
Maple Player” pro iPad, obrazek 4.1. Maple Player poskytuje sadu interaktivnich dokumentd
piipravenych v systému Maple, které umozinuji naptiklad pocitat integraly, derivace, limity,
kofeny rovnic a mnohé jiné. UZivatel miZze ménit koeficienty, zobrazovat vysledky
a manipulovat s vizualizacemi grafi, dvojrozmérnych i trojrozmérnych modelti. V dalSich
fazich vyvoje aplikace by méla byt rozSifena kolekce zdkladnich dokumenti a pfibyt
1 moznost vkladat vlastni dokumenty.

Dalsim ptikladem je aplikace MATLAB Mobile” uréena pro zatizeni s operaénim systé-
mem i0S. Mobilni aplikace poskytuje vzdaleny pfistup k prosttedi MATLAB bézicimu na
pocitaci s operacnim systémem Windows, Mac OS nebo Linux. UZivatel pfistupuje
k vypocetnimu prostiedi prostiednictvim instrukci zadavanych do ptikazového radku na mo-
bilnim zafizeni. Samotné vypocty pak probihaji na pocitaci uZivatele nebo v prostredi
MathWorks Computing Cloud.

T = Wolfram
Nl!\l IJ\B Mobile ‘\ =

>> yu = rand(10000,1);

b4
0

>> yn = randn(10000,1); Derivative

>> x = min(yn):.2:max(yn);

>> hist(yu,25); figure;
hist(yn,x)

sasal Bissansnsasl | 100}

>> volvecDemo

\
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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 nejrozsitenéjSich aplikaci pracujicich se symbolickymi vypocty.

Krom¢ téchto aplikaci existuje na trhu celé fada dalSich matematickych nastrojii ur¢enych
k feSeni obvyklych vypoctl. Patii mezi né naptiklad rizné typy védeckych kalkulatorti (Real-

7 http://itunes.apple.com/ca/app/maple-player/id469981983
7 http://itunes.apple.com/us/app/matlab-mobile/id370976661
" http://www.wolframalpha.com/
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Calc Scientific Calculator” nebo Andie Graph’® pro Android, Scientific Calculator’” pro
10S). Jde o néastroje urcené pro vypocty, zobrazovani grafti a trojrozmérnych modela (Gra-
pher’®, 3D graph OpenGL" pro Android, Graphing Calculator® pro i0S), ale i aplikace pro
statistické zpracovani dat (aplikace STA: Statistical Toolbox®', StatCalc®® pro Android).

4.2 Grafika ve védeckych vypoctech

Grafické vystupy ve védeckych vypoctech jsou v souCasné zalozeny na vyuziti grafic-
kych procesorovych jednotek. Standardni grafické jednotky vznikly v minulém stoleti jako
vysoce specializované feseni pro podporu grafickych operaci souvisejicich s vizualizaci in-
formaci na zobrazovacich zafizenich pocitacti. V pribé¢hu let se tyto grafické jednotky staly
vysoce programovatelnymi, coz vyustilo v uvedeni prvnich tzv. grafickych procesoru (Gra-
phic Processor Unit - GPU)*. V letech 1999 — 2000 za&ali v&dci a inZenyii z oblasti informa-
tiky, ale 1 z dalSich aplikacnich oblasti (zpracovani obrazu v 1ékafském vyzkumu, aplikace
elektromagnetickych a materidlovych simulaci) vyuzivat grafické procesory pro realizaci né-
ro¢nych numerickych vypoctii. Hlavni motivaci bylo zjisténi, ze grafické procesory disponuji
extremnim vypocetnim vykonem, ktery Ize efektivné vyuzivat ve védeckych vypoctech. Tato
situace byla zrodem rozsahl¢ iniciativy nazyvané GPGPU™ (General Purpose computing on
GPU) — univerzalni resp. obecné pocitani s vyuzitim grafickych procesort.

Hlavnim problém v této dobé byla skutecnost, ze GPU byl zalozen na tzv. grafickych
programovacich jazycich (OpenGL* nebo Cg®), coz vyZzadovalo od programatorii nahlizet na
jejich algoritmy ve védeckych vypoctech jako na grafické aplikace a transformovat problém
do algoritmt, které spocivaly v ,,zobrazovani trojuhelnikli a polygont‘. Tato skute¢nost byla
hlavnim limitujicim faktorem pro efektivni vyuziti, jinak zcela unikatniho, vypocetniho vyko-
nu GPU procesort ve védeckych vypoctech.

Na tuto situaci reagovala americké spole¢nost NVIDIA® zasadnim inovativnim krokem,
ze modifikovala grafické procesory tak, aby se z nich staly plné¢ programovatelné¢ numerické
akceleratory pro obecné védecké vypocty. Tato iniciativa spolecnosti NVIDIA nasledné vyus-
tila v plnou podporu standardnich programovacich jazyki C/C++ dnes oznacovanou jako ar-
chitektura CUDA™ pro grafické procesory NVIDIA.

Zakladni filosofie GPU vypoctl je zaloZzena na spole¢ném (hybridnim) vyuziti standard-
nich (CPU) a grafickych (GPU) procesori soucasné. Sériova resp. sekvenéni cast aplikace
vyuziva dominantné standardni procesor (CPU) a vypocetné naro¢na ¢ast je spusténa na vy-
soce paralelnim grafickém procesoru (GPU). Z pohledu uzivatele celd aplikace b&zi vyrazné
rychleji, protoze vyuziva extrémné vysokého vypocetniho vykonu grafického procesoru.

7 https://market.android.com/details?id=uk.co.nickfines.RealCalc

76 https://market.android.com/details?id=net.supware.tipro

77 http://itunes.apple.com/us/app/scientific-calculator/id287645182

7 https://market.android.com/details?id=com.opticron.grapher

7 https://market.android.com/details?id=si.simon.sander.graph3d

% http://itunes.apple.com/us/app/graphing-calculator-3d/id33 1462840
*! https://market.android.com/details?id=dk.evolve.android.sta

%2 https://market.android.com/details?id=com.aeidesign.statscalc

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

 http://gpgpu.org/

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

% http://en.wikipedia.org/wiki/Cg_%28programming_language%29#The standard Cg_library
¥ http://www.nvidia.co.uk/page/home.html

% http://www.nvidia.com/object/cuda_home new.html
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Programétor v§ak musi modifikovat aplikaci tak, ze ptenese realizaci vypocetné narocné-
ho jadra aplikace do grafického procesoru (GPU). Zbytek aplikace zistava 1 nadale na CPU.
Ptenos vybrané funkce do GPU vyzaduje piepis jejiho zdrojového koédu tak, aby bylo vyuzito
vysokého paralelismu a pfidanim vhodnych ,,direktiv* resp. kliCovych slov, které zajisti pre-
nos dat mezi procesory CPU a GPU.

NVIDIA Tesla® je vyvojova generace grafickych procesorti vyuZivajici architekturu
CUDA aje vysoce optimalizovand pro vypocetné¢ naro¢né védecké vypocty a numerickou
simulaci, coz je dano hlavné hardwarovou implementaci vypoctu v tzv. dvojité piesnosti, pii-
mym pfistupem, sdilenim celé paméti vSemi vypocetnimi jadry grafickych procesorti (GPU)
a pritomnosti lokalnich cache’® paméti u kazdého vypodetniho jadra a fadou dalsich opatieni
pro zvySeni vypocetniho vykonu.

4.2.1 CUDA model

Paralelni hardwarova architektura CUDA je nyni doplnéna plné€ paralelnim programova-
cim modelem CUDA, ktery poskytuje rozsédhlou skupinu programovacich nastroji (tzv. abs-
traktd) pro efektivni a pfimocaré vyuziti datového a tlohového paralelizmu. Programatoti
maji nyni moznost vyuzivat vysokého stupné paralelismu ptimo v ramci celé fady programo-
vacich jazykl (C/C++, Java, Fortran atd.) nebo vyuzivat aplikacni rozhrani pro dalsi vyvojova
a vypocetni prostiedi (OpenCL®', DirectX-11 Compute, Maple, MATLAB, Python, Java, atd.)

Prvnim programovacim jazykem pln€ podporovanym NVIDIA CUDA je jazyk C. Vyvo-
jové prostfedi a nastroje CUDA SDK° umozituji programovat grafické procesory piimo
s vyuzitim jazyka C s miniméalnim poctem novych ptikazii a roz§ifeni. Paralelni programovaci
model CUDA poskytuje programatoriim detailni navod a néstroje, jak dany vypocetni algo-
ritmus rozd€lit na separatni sub-problémy, které jsou nasledné soucasné implementovany
s vyuzitim vysokého stupn¢ paralelismu.

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

4.3 Chyby ve védeckych vypoctech

Chyby mohou nastat pfi feSeni problému ve védeckych vypoctech v jakékoliv fazi fesent,
od pocatecni faze sbéru dat a vytvareni zjednodusujicich piedpokladi pro algoritmus az do
pokrocilejsich fazi feSeni souvisejicich s implementaci vypocetniho modelu na pocitaci.
A pravé chybami vznikajicimi implementaci vypocetniho modelu na pocitaci se budeme za-
byvat v této kapitole. Doporucujeme ¢tenafi, aby se nejprve seznamil s prvni kapitolou knihy
[3], jejiz terminologii budeme dodrzovat.

4.3.1 Presnost a preciznost

Ve vypocetni véd¢ rozliSujeme dva pojmy definované v metrologii ** — piesnost
a preciznost — které v pfirozeném jazyce Casto splyvaji. Pfesnost (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-technologie-cuda/

% Metrologie (nebo také metronomie) je obor zabyvajici se mirami pro stanoveni velikosti riiznych
technickych a fyzikalnich veli¢in a jejich méfenim [31].
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jak blizko je urcitd hodnota (aproximace skute¢né hodnoty) ke skute¢né (spravné) hodnoté.
Preciznost (angl. precision) urcuje, kolik cifer (¢islic) je pouzito k reprezentaci urcité hodnoty
[15].

Piiklad 4.1: Je dano ¢islo £ = 10,0605 a jeho aproximace vyjadiené Cisly
a=10;b=10,0; c=10,06; d =10,258.

[ RA4

pomoci absolutni nebo relativni chyby, viz [3]. Cislo » ma vys$§i preciznost nez &islo
a (3 cifry), oviem jeho piesnost je stejnd, jakou ma ¢&islo a. Cislo ¢ ma vys§i presnost
i preciznost, nez maji &isla a a b. Cislo d ma ze viech aproximaci nejvyssi preciznost (5 cifer),
avsak jeho pfesnost je nejniZsi.

4.3.2 Reprezentace Cisel v pocitaci a ve vypocetnim prostiedi

Je zfejmé, Ze pii zvoleném typu zobrazeni a predepsané délce pamét'ového mista je moz-
no v pocitaci zobrazit pouze konecny pocet Cisel. Proto ¢asto hovoiime o konecné aritmetice
¢i aritmetice s konCenou piesnosti. Mnozina redlnych ¢isel R je v pocitaci reprezentovana
svoji kone¢nou podmnozinou F, F © Q c R, kterou nazyvame soustavou cisel s pohyblivou
Fadovou carkou (floating point number system), kde O zna¢i mnozinu raciondlnich cisel. Prv-
ky podmnoziny F lze zapsat ve tvaru

y=m x e’

kde celé ¢islo S je nazyvano zakladem, celé ¢islo ¢ urcuje presnost, celé Cislo m pohybujici se
v rozsahu 0 <m < ¢t — 1 je nazyvano mantisou a celociselny parametr e exponentem. Mnozi-
na F je plné¢ urCena parametry f, ¢ a horni, resp. dolni mezi celo¢iselného exponentu
€min SV e=< Cmax-

Cisla se v pocitaci ukladaji zpravidla v binarni (dvojkové) soustaveé (f = 2) uvazujici dva
zakladni symboly 0 a 1, pfipadné v dalSich soustavach, jejichZ pocet symboll je zalozeny na
mocninach &isla 2, viz [3]. Jde zejména o oktalovou (osmickovou) soustavu (vychézi z 2°
zékladnich symboli) a hexadecimalni (Sestnactkovou) soustavu (vychdzi z 2* zakladnich
symbol).

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

Pro uloZeni celého ¢isla se vyhradi » bitd (typicky jde o mocninu ¢isla 2), pficemz prvni
bit je vétSinou vyhrazen pro znaménko ¢isla. Mnozina Cisel, kterd takto miizeme ulozit (se
znaménkem), je tedy {—2"',...,2"'=1} a vypoéty s témito &isly jsou absolutng presné v ramci
uvedené mnoziny [3]. Pokud dojde k tzv. pieteceni®, jsou vypoéty chybné.

Pro ulozeni desetinného ¢isla se nejcastéji pouziva norma IEEE 754, coz je standard pro
aritmetiku v pohyblivé fadové carce. Tento standard definuje pét zakladnich formatt, z nichz
nejrozsitenéjsi jsou tzv. jednoduchd piesnost (single precision) o 32 bitech a dvojitd pfesnost
(double precision) o 64 bitech. V piipadé jednoduché piesnosti je vyhrazeno 24 biti pro man-
tisu a 8 bitl pro exponent. U dvojité pfesnosti tvoii 53 bitd mantisu a 11 bitl exponent. Pocet
bith mantisy urcuje preciznost, s niz jsme schopni ulozit ¢islo do paméti. Pro jednoduchou
pfesnost je to ptiblizné 7 cifer v desitkové soustaveé, pro dvojitou piesnost ptiblizné 16 cifer
v desitkové soustave. Ulozeni desetinného ¢isla do formatu dvojité presnosti prakticky zna-
mend jeho zaokrouhleni na 16 platnych mist v desitkové soustave.

% Pietedent je jev, ktery nastane, pokud je vysledek aritmetické operace tak vysoky (v absolutni hod-
noté), ze jej nelze vyjadiit v daném ciselném formatu [32].
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Zminéné zaokrouhleni ovSem ovlivituje také vétSinu desetinnych cisel, kterd maji
v desitkové soustavé konecny desetinny rozvoj méné nez 16 platnymi misty. Jejich reprezen-
tace v binarni soustave je totiz nekonecna.

Piiklad 4.2: Uvazujme cislo 0,2 v desitkové soustave. Jeho binarni reprezentaci (tj. repre-
zentaci ve dvojkové soustave, zapsané ciframi 0 a 1) je: 0,0011. Ve formatu dvojité presnosti
bude mit mantisa s prvnim znaménkovym bitem (celkem 53 bitl) tvar:

01100110011001100110011001100110011001100110011001100

a v exponentu bude ulozeno’ &islo 27°. Z nekone¢ného (periodického) dvojkového rozvoje
tedy do paméti ulozime pouze prvnich 55 cifer (v€etné prvnich tii nul, které se ,,schovaji*
v exponentu), a Cislo tak bude ulozeno nepiesne¢.

Nejvétsi kladné Cislo, které miizeme ve formatu dvojité presnosti ulozit, je v desitkové
soustavé fadové rovné hodnoté 10°%. Nejmensi kladné &islo téhoz formatu je ¥adové rovné
hodnot& 107°%, U formata definovanych normou IEEE 754 miize dochazet jak k preteGeni, tak
k podtedeni’®.

4.3.3 Priklady chyb vzniklych kone¢nou reprezentaci Cisel v pocitaci

Na nékolika ptikladech ilustrujme chyby, k nimz dochézi v dasledku konecné reprezenta-
ce Cisel v pocitaci. Vyuzijeme k tomu vypocetni prostfedi aplikacnich software Maple
a MATLAB.

Vypocetni prosttedi software Maple méa implementovanou desitkovou soustavu
s nastavitelnou preciznosti (standardné je pouzivana preciznost na deset platnych mist, kterou
1ze ménit pomoci systémové proménné Digits).

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

Tuto skutecnost je nutné mit na zreteli pii vypoctech v téchto softwarech a analyze chyb,
které vznikaji pfi jejich pouzivani.

Priklad 4.3: Uréeme hodnotu rozdilu 5,1 — 4,4.
Reseni:
Maple MATLAB

.4; >> 5.1-4.4;

<

ans =
0.7000

>> format long
>> 5.1-4.4;

ans =
0.699999999999999

% Norma IEEE 754 piedepisuje exponent ve tvaru s ,,posunutou nulou® (viz napf. [33]), coZ pro jed-
noduchost neuvazujeme.

% Podteteni je jev, ktery nastane, pokud je nenulovy vysledek aritmetické operace tak maly
(v absolutni hodnot¢), Ze jej nelze vyjadrit v daném ¢iselném formatu [34].
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V Maple ziskdme ocekavany vysledek 0,7. V MATLABu také. MATLAB ovSem standardné
vypisuje Cisla ve formatu short, ktery Cislo zaokrouhli na prvni Ctyfi cifry za desetinnym od-
délovacem (teckou). Jestlize pied provedenim rozdilu zménime nastaveni formatu piikazem
format long, zjistime, ze ve skutecnosti je vysledek v MATLABu roven Ccislu
0,699999999999999.

Piiklad 4.4: Pro x = 1,2 - 10> ur¢eme hodnotu vyrazu
1 — cos(x)
22
ReSeni: V Maple realizaci piikazu
(1-cos(1.2e-5))/((1.2e-5)"2);
ziskame fesSeni rovné 1. Pokud ptikaz obménime na tvar
eval ((l-cos(x))/ (x"2),x=1.2e-5);

ktery lze rovnéz pouzit k vyhodnoceni dan¢ho vyrazu, vSak obdrzime feSeni rovné Cislu
0,6944444444.
MATLAB po provedeni ptikazu

(l-cos(1.2e-5))/(1.2e-5)"2

vypiSe (ve formatu 1ong) hodnotu 0,499999732974901.
Spravné feseni je pfitom rovné ¢islu 0,5.

Maple MATLAB
(1-cos(1.2e-5))/(1.2e-5)"2; >> (l-cos(l.2e-5))/(1.2e-5)"2
1.
eval ((1-cos(x))/ (x"2),x=1.2e-5); ans =

0.6944444444

0.499999732974901

Digits:=12:
eval ((1-cos(x))/(x"2),x=1.2e-5);
0.500000000000

Nepftesnost vypoctu v Maple je zpisobena standardné nastavenou preciznosti na deset
platnych mist. Riznost obdrzenych vysledkl je zptisobena tim, ze v prvnim piipadé¢ Maple
zaokrouhli (na standardnich deset platnych mist) zvlast Citatel, zvlast’ jmenovatel a az poté
zaokrouhlend ¢isla vydé€li. V druhém piipad¢€ se nejprve zaokrouhli pouze Citatel a nasledné se
¢isla vydéli. V obou piipadech se vSak ztraci pfesnost. ZvySenim preciznosti na dvanact plat-
nych mist v Maple ziskame spravné feseni 0,5.

Priklad 4.5: V bodé x =1,0000072337 uréeme hodnotu polynomu
x® = 8x7 +28x° — 56x° + 70x* — 56x° + 28x” — 8x +1.
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Maple

eval (x"8-8*x"74+28*x"6-56*X"5+70*x"4-56*x"34+28*x"2-8*x+1,x=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. 10

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. 1072

restart;
eval ((x-1)"8,x=1.000007237);
7.524342934 107%?

MATLAB

>> format long
>> x=1.000007237;
>> X78-8*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 bigits = 10) ziskdme feSeni o hodnoté -4,6 - 107%.

V MATLABu obdrzime feSeni o hodnoté -1,243449787580175 - 107*.

Spravné feseni je viak rovno piiblizng 7,5 - 107*.

MATLAB vyssi preciznost vypoftu nez na Sestnact platnych mist neposkytuje
(a pfesnéjsi feseni tedy v ném timto zptisobem neziskdme).

Jestlize v Maple nastavime preciznost na Sestnéact platnych mist, dostaneme fesSeni stejné-
ho tadu jako v MATLABu. Pro ziskani alesponl fddové presnosti vypocteného feseni je tieba
v Maple nastavit preciznost na Ctyficet Ctyfi platnych mist.

Dtivodem, proc je ziskané feSeni o tolik odlisné od feseni spravného je, ze u scitani jed-
notlivych ¢lent polynomu dochazi ke ztraté piesnosti v disledku rozdilnych fadt exponentt
s¢itanct u aritmetickych operaci, pfi nichz je tieba zaokrouhlovat. Zadany polynom je mozné
prepsat na tvar (x — 1), jehoZ vypocet je mnohem piesngjsi.

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

ReSeni: Derivaci funkce sin(x) je funkce cos(x). Maple ji uréi analyticky jako cos(x). Hodnota
vyrazu cos(1) v Maple je vyjadiena jako 0,5403023059 pii 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 vyjadtit aproximaci numerické derivace, viz [3]. Derivaci

funkce sin(x) v bod¢€ x = 1 tedy nyni budeme aproximovat vyrazem
sin(1 + h) — sin(1)
h Y

kde A je realné &islo ,,blizké* nule. Zvolme & = 10™" a vypo&itejme aproximaci derivace.

Maple hledanou aproximaci vypocita jako ¢islo 0, nebot’ pfi standardnim nastaveni poctu
cifer mantisy (Digits=10) se pifi operaci sCitani 1 + h ,ztrati“ druhy scitanec a soucet
1+ 107" bude roven 1. Pro ziskani spravného vysledku souétu v argumentu funkce sinus je
tteba nastavit preciznost v Maple alespoil na Sestnéct platnych mist (tj. pigits = 16). Teprve
pak ziskame aproximaci jako ¢islo 0,5000000000000000.

MATLAB vyhodnoti hledanou aproximaci jako ¢islo 0,555111512312578. Upozornéme,
7e pro h < 107'®pti operaci s¢itani 1 + & se i v MATLABu ,,ztrati druhy s¢itanec a soudet
1 + & bude roven 1 (stejné jako pii standardnim nastaveni v Maple).

Maple MATLAB

cos(1l.); >> format long

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

0.

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

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

0.50000000000000000

Z ptedchozich ptiklad vidime, ze ulozeni Cisel v pocita¢i ma nezanedbatelny vliv na
pfesnost vypoctl. Mize se zdat, Ze se vSe vyfesi pouzitim systému, napt. Maple, piipadné
jiného systému pocitacové algebry, a moznosti nastaveni potfebné preciznosti vypocti. Mu-
a u slozitéjSich problémi miize byt z tohoto diivodu prakticky nepouzitelna. V takovych pfi-
padech (a pii pouziti systémil s omezenou preciznosti vypoctl, napt. MATLAB) je nutné pro-
vadét vypocty tzv. numericky stabilnimi metodami [3].

Ctenafe se zdjmem o to, jaké zavazné disledky mélo v minulosti zaokrouhlovani &isel
v pocitaci, odkazujeme na webovou stranku profesora K. Vuika [16].

4.3.4 Numerické reSeni

Ve védeckych vypoctech Casto vyuzivame algoritmy hledajici pfiblizné numerické feseni
daného problému — numerické metody [3]. Algoritmy bud’ vytvaiime (programujeme) sami,
anebo pouzivame metody implementované ve vypocetnim prosttedi zvoleného, jiz existujici-
ho aplika¢niho software (napt. Maple nebo MATLAB). Pouziti takovych metod vede zpravi-
dla k hledani feseni (ne)linearnich, pfip. diferencialnich rovnic, pfip. jejich systému, dale
k optimalizaci zadané funkce, numerické vyhodnoceni derivact, ptip. integralti funkci apod.

Urcujeme vesmes priblizné feseni, tedy takové, které neni presné, a tudiz obsahuje chybu.
Zakladni vlastnosti, jez po numerické metodé (potazmo jejim algoritmu) pozadujeme, jsou
stabilita a konvergence [3].
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Stabilita zajisti, Zze vypoltené piiblizné feSeni je pfesnym feSenim téhoz problému
s ,,blizkymi* vstupnimi daty.

Konvergence vyjadtfuje, ze touto metodou v jistém smyslu lze ziskat feSeni daného pro-
blému s libovolnou piesnosti. Obvykle se tak déje zvySovanim poctu krokii metody
(j. snizovanim délky jednotlivych krokil), zvySovanim poctu uzld, iteraci apod.

Pti védeckych vypoctech s vyuzitim numerické metody na pocitaci nesmime zapominat
na reprezentaci Cisel. ZvySovanim poctu kroka (uzld, iteraci,...) v numerické metod¢ sice
zvySujeme piesnost aproximace, souc¢asné vsak zvysujeme chybu zptsobenou zaokrouhlova-
nim, coZ Ize ilustrovat obrazkem 4.4. Cilem je minimalizovat celkovou chybu.

Vypocetni systémy nabizeji pro feSeni daného problému zpravidla nékolik numerickych
metod se standardnim nastavenim parametri ovlivilujicich pfesnost metody. Mezi parametry,
které je mozné ménit/volit, byvaji tzv. tolerance absolutni a relativni chyby (tj. hodnoty, které
odhad pftislusné chyby vypoctu metody nesmi piesahnout), dale (minimélni, maximalni) veli-
kost kroku metody a (maximalni) pocet vyhodnoceni zadané funkce.

,Bod
' minimalni
.chyby

Celkova
chyba

Velikost
chyby

-
-
»
*
g

.
-
*

*

*
: .;’Chyba
.+ zaokrouhleni
*

Obr. 4.4 Vypocetni chyby.

Priklad 4.7: Uvazujme Cauchyho poc¢ate¢ni problém

() =), n0)=10"
Urcéeme graficky feSeni tohoto problému na intervalu <0; 5>, tj. vykresleme graf jeho nume-
rického feSeni y(7) pro t € <0; 5>.

ReSeni: V Maple lze ukazat, 7e analytickym feSenim poéateéniho problému je funkce
y(#)=10"* - ¢, ktera ma stejny prubéh jako je na grafu na obrazku 4.5 (vpravo).

Jestlize feSime tento problém v Maple numericky, tj. uzitim ptikazu dsolve, pfi stan-
dardnim nastaveni jeho parametrti ve tvaru

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

kde je pouzita Fehlbergova modifikace metod Runge-Kutta t4dt 4 a 5 viz [17], a ptikazu
plot tvaru

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

-8 -8
1.x10 7 1.x10 7

-9 -9
8.x10 7 8.x10 7
-9 -9
6.x10 1 6.x10 1
y v
-9 v -9
4.x10 7 4.x10 7
-9 -9
2.x10 7 2.x10 7
0 0 T
5 4 5 5 1 2 3 4 5
-2.x10 7 -2.x10 7 t
-9 -9
-4.x10 7 -4.x10 1
-9 -9
-6.x10 ™ -6.x10 -~

Obr. 4.5 Grafy numerického reseni rovnice z prikladu 4.7.

Nastavenim tolerance diskretizacni absolutni chyby (abserr) numerického feSeni na
hodnotu 107" nebo zménou uZité numerické metody na piesndjsi spojitou metodu Run-
ge-Kutta t4da 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
parametrti odpovidaji ptikazy

res2:=dsolve ({diff (y(

y(t)
res3:=dsolve ({diff (y(t)
plot [odeplot] (res2,0..5

,t)=-y(t),y(0)=1e-8},numeric, abserr=1e-10) :
,t)=-y(t),y(0)=1e-8},numeric, method=dverk78) :
) ; plot[odeplot] (res3,0..5);

Piiklad 4.8: Uvazujme pocatecni problém

Y =yn-2-e", ¥(0)=1.
Uré¢eme v MATLABu graficky numerické feSeni tohoto pocatecniho problému na intervalu
<0; 12>, tj. vykresleme graf numerického feseni y(¢) pro ¢ € <0; 12>,

ReSeni: Lze opét ukazat, ze analytickym feSenim problému je funkce y(f) = ¢”. Jestlize fesime
problém numericky v MATLABu pomoci modifikace metody Runge-Kutta fadt 4 a 5 a pfti
standardné nastavené toleranci diskretizacni chyby, tj. pomoci ptikazii:

f=@(t,y)y-2*exp(-t);

[T,Y]=0de45 (£, [0,12],1);,
ziskame naslednym vykreslenim graf numerického feSeni daného problému, ktery je uveden
na obrazku 4.6 (vlevo) a ktery se lisi podstatnym zplsobem od analytického feSeni tohoto
pocatecniho problému.

Piesnéj$i numerické feSeni obdrzime bud zvySenim toleranci diskretizacni absolutni
a relativni chyby, anebo zménou numerické metody (viz ptiklad 4.7). Vypocet numerického
feseni s nastavenim toleranci diskretiza¢ni absolutni chyby na hodnotu 10 a relativni chyby
na hodnotu 10~ provedeme v MATLABu prikazem:

[T,Y]=0de45(f, [0,12],1,o0deset ('AbsTol’,1le-15,"’RelTol’,1le-8));

Vysledny graf je uveden na obrazku 4.6 (vpravo).
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Obr. 4.6 Grafy numerického reseni rovnice z prikladu 4.8.

4.3.5 Ulohy k zamygSleni (k moZnosti procvi¢eni prezentované problematiky)

Priklad 4.9: Navrhnéte numericky stabilni metodu vypoctu pro vyraz v piikladu 4.4. Aplikuj-
te ji v systémech Maple i MATLAB, vysledky porovnejte.

Piiklad 4.10: Navrhnéte numericky stabilni metodu vypoctu pro vyraz v ptikladu 4.5. Apli-
kujte ji v systémech Maple i MATLAB, vysledky porovnejte.

Piiklad 4.11: Zjistéte, jaky typ diferencialnich rovnic je oznacovan nazvem stiff a jaké nume-
rické metody k jejich feSeni poskytuji systémy Maple a MATLAB. Ilustrujte na ptikladu.

4.4 Vypocetni naroc¢nost

Pokud pfi feseni ur¢itého problému pouzivame pocita¢, zpravidla nas také zajima, jak
dlouho bude vlastni feSeni trvat. Doba vypoctu je pfirozené zavisld na poctu instrukei, které
konkrétni pocita¢ musi pii feSeni dané ulohy vykonat. Primitivnim vyjadfenim vypocetni na-
ro¢nosti je tedy pocet instrukei, které je tieba k vykonani konkrétniho programu a konkrétniho
zadani provést. Pocet instrukci zavisi na konkrétnim zadani a rovnéz na tom, jak dobie je pl-
vodni problém formulovan a zakladni algoritmus implementovén, jak je program optimalizo-
van atd. Abychom dokézali abstrahovat od téchto pfili§ mnoha zévislosti, vyuzijme pojmy
z oblasti, kterd se zabyva vypocetni sloZitosti.

V oblasti védeckych vypocti vypocetni naro¢nost programu zpravidla urcuji algoritmy,
které byly pro feSeni problému vyvinuty. Odhad vypocetni naro¢nosti programu (dobfe im-
plementovaného a dobie optimalizovaného) mizeme pak zalozit na odhadech vypocetni na-
ro¢nosti jednotlivych algoritmd.

Zakladnim pojmem v této oblasti je asymptotickd vypocetni sloZitost, ktera vyjadiuje, jak
roste pocet operaci, které je tfeba na provedeni algoritmu udélat, s rostoucim mnozstvim
vstupnich dat. Zapisuje se pomoci ,,Omikron notace* (,,velké O notace®) jako O(f{N)). Mno-
7ina Omikron funkce £ je mnozina viech funkci, které maji ,,stejny* nebo ,,niz&i“ fad’’ ristu
jako funkce f. Prohlasime-li, Ze slozitost algoritmu lezi v mnoziné Omikron funkce £, znamena
to, Ze narocnost algoritmu bude rist vzdy srovnatelné nebo méné rychle nez funkce f. Vidime,
ze v ptipad¢ vypocetni slozitosti uvazujeme o relativnim rustu poctu operaci v zavislosti na
velikosti vstupnich dat. Naptiklad casova slozitost O(N) je lineéarni, tj. doba vypoctu algoritmu

7 Rad rastu funkce f neni fadem ve smyslu nejvy$siho exponentu polynomialni funkce, nybrz takové
,jednoduché funkce g, pro kterou plati, Ze f je asymptoticky ohranicena g z obou stran (az na kon-
stantu).
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se zvy$i priblizné tolikrat, kolikrat se zvysi velikost vstupu, obvykle tedy pocet vstupnich tda-
jii. Na druhou stranu u sloZitosti O(N?) se doba trvani vypoétu zvysuje kvadraticky. U asové
slozitosti O(1) na po&tu vstupnich dat nezalezi a doba vypodtu je stale stejna. Rekneme-li, Ze
vypodet mé sloZitost O(N?), chceme tim Fici, Ze pii ztrojnasobeni objemu vstupnich dat o&e-
kavame nejvyse devétkrat vyssi pocet operaci.

Zapis O(f(N)) predstavuje ve skutecnosti linearni funkci 4 + B - fAN), kde 4 a B jsou kon-
stanty. Pfi Omikron zapisu tyto konstanty zanedbavame, protoZze néds zajiméa asymptotické
chovani, tedy situace pii nekonecné velkych objemech vstupnich dat. Mlze se tak stat, ze
asymptoticka slozitost neodrazi skutecné pozorované chovani algoritmi — pokud je napft. kon-
stanta 4 velmi vysokd a naopak konstanta B nizka, mtze v Sirokém rozsahu velikosti zadani
ptevazovat hodnota konstanty A, a pozorovany ¢as vypoctu algoritmu se tak mize jevit jako
konstantni. Notaci Omikron tedy lze chapat jako vyjadfeni ,,nejhorSiho ptipadu‘ pro nekonec-
n¢ velkd vstupni data.

U prevazné vétsiny algoritmi je situace dale komplikovana tim, ze pro dva vstupy stejné
velikosti mliZze vypocet trvat rizné dlouho. UvaZzujme algoritmus uspofadani prvka vektoru,
ktery je postaven na jednoduchém principu vymény dvou prvka v ptipadé, ze lezi v opacném
potadi. Zadame-li takovému algoritmu na vstupu vektor, ktery je jiz uspotfadan, algoritmus po
jednom ,,priichodu® vSech prvka zjisti, Ze nemusel potadi Zadnych dvou prvki zaménit,
a skon¢i. Pokud by vsak prvky vstupniho algoritmu byly uspotadany v opacném nez pozado-
vaném potadi, musi algoritmus prochéazet vektor tolikrat, jako je pocet prvkd v ném obsaze-
nych. V prvnim piipadé tedy utfidéni vektoru trvalo O(N) (jednou musime projit vSechny
prvky). Ve druhém ptipadé O(N?) (musime projit cely vektor N-krat). Asymptoticka sloZitost
tohoto algoritmu bude O(N?), protoze poéita s nejobjemn&jsim a nejhorsim piipadem. Realné
pozorovana casova slozitost algoritmu se bude pohybovat ,nékde mezi“ linearni
a kvadratickou.

Obecné mluvime o opera¢ni naro¢nosti algoritmu:

e operacni narocnost v nejlepSim piipadé (pro algoritmus nejptiznivejsi piipad);

e operacni narocnost v nejhorSim piipad€ (oznaCovana také amortizovana slozitost);

e operacni narocnost ve sttednim ptipadé (primérnéd hodnota).

Dtsledkem toho je skutecnost, Ze pokud chceme pochopit chovani konkrétniho algorit-
mu, nevystac¢ime s asymptotickou slozitosti. Musime vSak provést analyzu az na uroven ope-
racni narocnosti algoritmu a studovat skutecnou zavislost jak na velikosti, tak 1 na charakteru
vstupnich dat.

Pies tyto komplikace je pojem slozitosti velmi dilezity a i ,,pouha® znalost asymptotické
slozitosti pouzitého algoritmu je velmi dulezitd. Udava totiz odhad nejhorsiho ptipadu chova-
ni algoritmu. Algoritmy se vSak mohou chovat vyrazné jinak, nez odpovida jejich asympto-
tické slozitosti v pfipadé¢ malych rozsahli vstupnich dat — tam bez obav miize platit fakt, ze
algoritmus asymptotické slozitosti O(N) vyzaduje pro své vykondni mensi pocet operaci (a je
tedy rychlejsi) neZ algoritmus sloZitosti O(N°).

Pokud mame zvolit ze dvou variant algoritmli pro fesSeni stejného ptipadu, je dobré si
uveédomit (nebo alespon experimentalné vyzkouset), jak ,,daleko* od asymptotického chovani
se nachazeji predpokladand vstupni data. V kazdém piipad€é bychom vSak méli alespon tusit,
jakou asymptotickou slozitost ma nami pouzity algoritmus a pro¢ pouzivame prave jej.

Respektive je dobré mit na zieteli, jaka rizika hrozi v ptipad¢, Ze piekrocime plivodné
planovany rozsah (naptiklad: ptivodné jsme pocitali s tim, Zze budeme hledat uspotadani vek-
toru do rozsahu rovnému nejvyse stu slozek — tam muze byt vyhodné vyuziti i méné slozitych
algoritmii s vys$i asymptotickou slozitosti — poté stejny program pouzijeme pro vektor
s milionem prvkii — uspofadani pak mize trvat mnohem déle nez naivné oc¢ekavané nejvyse
desetitisici nasobné prodlouzeni).
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Na zavér této kapitoly jeSt€¢ zmifime rozdéleni algoritmli do tiid slozitosti podle typu
funkce f(N). Pokud je tato funkce polynomem, hovotime o polynomidalné omezenych algo-
ritmech. Takové problémy, které fesi néjaky polynomidlni algoritmus, patii do tzv. tfidy P.
Specialnim piipadem této tiidy jsou samoziejme algoritmy s konstantni slozitosti O(7).

Pokud pro feseni zadaného problému neexistuje polynomidlné omezeni algoritmus (napf.
f(N) je exponencialni ¢i jeSté rychleji rostouci funkci), pak hovotime o nepolynomialnich
algoritmech, které patti do tiidy NP”®. Typickym ptikladem algoritmii, které patii do této tfi-
dy, jsou algoritmy exhaustivniho (UpIného) prohledavani, rtizné kombinatorické algoritmy
apod. Pro tfadu problémi nezndme feSeni zalozené na algoritmech patficich do tfidy P.
V téchto piipadech pak musime pouzivat specidlni pfistupy (napt. heuristiky, pfiblizné vy-
pocty aj.), pokud musime tyto problémy feSit (typickym pfikladem je problém obchodniho
cestujiciho, ktery musi projet pfedem danou kone¢nou mnozinou mést tak, aby ujel co nejmé-
n¢ kilometrd — tento problém nema teSeni v P). Otazka, zda P=NP (tj. zda pro kazdy algorit-
mus, pro n€jz aktualné zname jen feseni patiici do tfidy NP, existuje algoritmus polynomiélni)
je jednou z velkych otevienych otazek informatiky.

98 . . v e W AU 5 24 7 4 o w /4 . ~ :
Teorie je samozfejm¢ mnohem sloZzitéjsi, zajemce se s ni mize seznadmit napf. v monografii [35].
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5 Neurcitost a citlivost ve védeckych vypoctech

V predchozi kapitole jsme se vénovali mimo jiné chybam ve védeckych vypoctech vzni-
kajicim uzitim numerickych metod v pocitaovém prostiedi. Zminili jsme piitom, ze chyby
mohou nastat v jakékoli fazi feSeni problému. V této kapitole se budeme zabyvat chybami ve
veédeckych vypoctech obecnéji.

5.1 Analyza neurcitosti

Chyba vznika ve chvili, kdy se vypocet odchyluje od spravné hodnoty hledané veli¢iny.
K tomu, abychom o hodnot¢ néjaké veli¢iny mohli tvrdit, ze je zatizena chybou, musime znat
jeji spravnou hodnotu. Nase moznosti (znalosti) ndm to vSak vétSinou neumoziuji. Z tohoto
davodu zavadime a pouzivame termin neurcitost 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 uré¢itym zplisobem popsat a minimalizovat je.

Ve [2] jsou neurcitosti rozdéleny do tfi hlavnich skupin, a to na neurcitosti v matema-
tickém popisu, neurcitosti v datech a neurcitosti v aplikaci modelu. V literatufe je mozné
nalézt 1 jina dé€leni neurcitosti, vZzdy se vSak tykaji tfi zminénych oblasti. Kazdy popis reality
je nepiesny, podobné nepiesna jsou data (zavisla jednak na presnosti méteni, ale také na jejich
reprezentativnosti) a zejména v piipad¢ védeckych vypocth se neobejdeme bez pouziti ICT
(a ptipadnych dalSich neptesnych metod pro hledani feSeni problému).

Pro nazornost uved’'me tfi jednoduché piiklady, kde v prvnich dvou ptikladech vystupuje
neurcitost v matematickém popisu a ve tietim piikladu se projevi neucitosti v aplikaci modelu
na pocitaci.

Priklad 5.1: Na vymezeném uzemi zije populace urcitych zZivych organismii. Ureme, jak se
bude vyvijet velikost populace N(¢) v nasledujicim casovém obdobi (dnech, mésicich,...),
jestlize pocatecni velikost populace v ¢ase =0 je N(0) = 100 a vnitini koeficient ristu popu-
lace je r =10,1.

Reseni: V [2] je uvedeno n&kolik matematickych modeld ristu populace Zivych organisma.
Ptredpokladejme, ze naSe populace spliiuje kvantovaci a vzorkovaci podminku (viz [3]). Jed-
nim z moznych popist jejiho riistu je rovnice

d
ZN(t) =7 N(), (5.1)

kde N(?) je velikost populace v Gase ¢. ReSeni rovnice (5.1) ma tvar:
N(&) = N(0) - &

Pokud neméame k dispozici zddnou dalsi informaci o tom, na ¢em zavisi vnitini koeficient
rustu populace 7 (a jak), odpovédi na zadany problém mulze byt to, Ze se velikost populace
bude v Case ¢ zvétSovat podle vztahu (po dosazeni » = 0,1)

M) =100 - ™',

Pokud je ovSem na vymezeném Uzemi omezena kapacita prostiedi hodnoty K, je tfeba
pro predikci ristu populace pouzit jiny model, napt. dle [2]
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d N(t)
EN(t)ZT-N(f)'( —7)- (5:2)

Reseni rovnice 5.2 ma tedy tvar:

K

MO = 1=~y

Velikost populace se tedy ,,po urcitém case* ustali na hodnoté K. K této hodnoté se bude
velikost populace piiblizovat v zavislosti na vztahu hodnoty N(0) k hodnoté K. Velikost popu-
lace v Case klesa, pokud N(0) > K, roste, pokud N(0) < K, ptipadné¢ zlstava konstantni,
podrobnéji viz [2], str. 26.

Dalsi zménu pfistupu k modelovani riistu populace mize pfinést dopliujici informace,
napiiklad o vyskytu né&jakého predatora na vymezeném uzemi ¢i jinych vlivii ovlivitujicich
pocet jedinci sledované populace. To vSe je tfeba zohlednit pfi vymezeni neurcCitosti
v matematickém popisu modelu vyvoje velikosti populace, viz [2]

Piiklad 5.2: Uvazujme opét, ze na vymezeném Uzemi zije populace urcitych zivych organis-
mu. V dany den byla zmétena jeji velikost, ktera ¢inila N(0) = 100 jedinct. Déle je znamo, ze
prostiedi, v némz populace zije, uzivi (dlouhodobé&) maximalné¢ 500 jedinct (tj. kapacita pro-
stiedi K = 500) a ze pro vnitini koeficient riistu populace plati: » € <—0,1; 0,1>. Uréeme vyvoj
velikosti populace v nésledujicim obdobi (dnech, mésicich,...).

Reseni: Predpokladejme nyni, Ze rist sledované populace odpovida rovnici (5.2). V tomto
piipad¢ se vSak objevuje neurcitost v hodnoté vnitiniho koeficientu rastu populace r, ktera
zpusobuje, ze odpoveéd na zadanou otdzku pro feseni problému je opét velmi neurcitd. Veli-
kost populace se bude postupné zvySovat az k hodnoté¢ K =500 (pro »>0), anebo naopak
klesat az do uplného vymieni populace (pro » < 0), popt. mize ziistat konstantni (pro » = 0).

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

Re$eni: Nejprve si piipomenme, ¢ pevnym bodem x funkce f: M — M je takovy prvek
X € M, pro n&jz plati: x = fx). Je zfejmé, ze nejjednodussim zplisobem pro jeho nalezeni je
vyfeseni rovnice

x=11-x-2, (5.3)

kdy okamzité ziskame vysledek x = 0,2.
Pokusme se vSak hledat feSeni metodou prosté iterace x; = f(xi.1), i = 2, 3, ... (viz [3])
s po¢atedni iteraci rovnou spravnému feseni’’, tj. x; = 0,2. V aplikaénim software Maple
a MATLAB vypoctéme nékolik prvnich iteraci. Bez ohledu na jejich pocet bychom oc¢ekavali,
7e kazda z iteraci bude mit hodnotu 0,2.
V Maple Ize pro vypocet a vypis prvnich patndcti iteraci pouzit kod:
x[1]:=0.2:
for i from 2 to 16 do x[i] := 11*x[i-1]-2 end do;

V MATLABu pro totéz vyuzijeme kod:

99 R . “r . . . , .,
Pocatecni iteraci znacime jako x;, nebot’ v Matlabu je pole indexovano od ¢isla 1.
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x(1)=0.2;
for i=2:16 x(i) = 11l*x(i-1)-2; end
x

Zatimco v Maple obdrzime vSechny iterace rovné spravné hodnoté 0,2, v. MATLABu
(pfi standardnim zobrazeni na Ctyfi desetinnd mista) se jiz dvanacta iterace 1isi od spravné
hodnoty. Tento rozdil se v nasledujicich iteracich stale zvySuje. Patnacta iterace ma
v MATLABu hodnotu 0,2674 a v potfadi dvacata iterace (pokud bychom ji vypocetli) jiz ma
hodnotu tadové rovnu 10*. KdyZ nastavime ptikazem format long zobrazeni &isel s vyssi
preciznosti, zjistime, Ze jiz tfeti pocitana iterace v MATLABu neni piesné rovna hodnoté 0,2,
ale 0,200000000000002 atd.

S obdobnymi ptipady jsme se setkali jiz v predchéazejici kapitole. Na viné (vysledku zati-
zeného chybou) je jednak samo zobrazeni Cisel v pocitaci a jednak fakt, Zze pevny bod funkce f
je tzv. odpuzujicim pevnym bodem (viz [3]).

Neurc¢itosti mizeme analyzovat postupné v ramci skupin, do nichz jsme je vySe rozd¢lili.
Neurcitost v matematickém popisu souvisi s nedostatkem informaci (resp. s uvazovanymi
piedpoklady) ziskanych pfi sestavovani matematického modelu. Analyza neurcitosti pak se-
stdvd z porovnavani rtiznych struktur matematického modelu s méfenymi daty. Jedna se
o nejslozitéjsi ¢ast celkové analyzy neurcitosti [2].

Datova neurditost zahrnuje nepiesnost meéfeni parametrli vystupujicich v modelu (zptiso-
benou jak chybou méficiho pfistroje, tak vstupem lidského faktoru) a neptfesnost vzniklou
omezenym mnozstvim vzorkd sledovaného jevu/skutecnosti. V zavislosti na informacich
0 hodnotach parametri modelu reprezentujeme datovou neurcitost nejcasteji pomoci interva-
lové aritmetiky, fuzzy teorie, ¢i pravdépodobnostni analyzy jak je to ukdzano v [2].

Posledni typ neurcitosti je pfedmétem numerické analyzy. Zkouma se, jaky vliv na hod-
notu feSeni ma pouziti ICT (ulozeni Cisel v pocitaci/softwarovém systému) a numerické me-
tody [3] hledajici ptiblizné feSeni.

5.1.1 Pravdépodobnostni analyza neurcitosti

Parametry matematického modelu obsahuji neurcitosti, které je sice vétSinou mozné po-
psat intervaly, typicky mé vSak kazdy parametr svou stfedni hodnotu, jez je v jistém smyslu
»hejpravdépodobnéjsi®. Snahou je tak chapat parametr jako ndhodnou veliCinu s pfisluSnym
rozdélenim pravdépodobnosti. Tzv. propagace (Sifeni) neurCitosti modelem (viz [2]) je pak
zpravidla'® provadéna pomoci metody Monte Carlo. Jeji uZiti zajisti vygenerovani ,,dostatec-
né¢ho poctu® realizaci nahodnych veli¢in reprezentujicich parametry modelu, které poslouzi
k jeho riznym vyhodnocenim. Ziskame tak pravdépodobnostni rozdéleni hodnot feSeni.

Pouziti metody Monte Carlo ,,pfinasi* dal$i neurcitosti, nebot’ se jednd o ptibliznou me-
todu. Se vzrustajicim poctem generovanych realizaci ndhodnych veli¢in a vyhodnoceni mode-
lu konverguje ziskané rozdéleni hodnot ke skutecnému rozdéleni hodnot feSeni vyhodnocova-
ného modelu. Piesnost ziskané aproximace pravdépodobnostniho rozdéleni testujeme porov-
nanim zakladnich statistickych charakteristik (stfedni hodnota, rozptyl) u dvou riznych sku-
pin vygenerovanych feSeni nebo pouzitim odhadu chyby metody Monte Carlo.

Uvazujme model tvaru

Y=AX1,..., Xn),

kde Y je hledané teseni, pro m € N jsou Xj,...,X,, parametry modelu reprezentované nahod-
nymi veli¢inami po fad¢ s pravdépodobnostnimi rozdélenimi pi(x),...,pm(x»), N mnoZina
prirozenych cisel.

1 U (velmi) jednoduchych modelt nebo naopak u vypocetné naroénych tomu tak byt nemusi.
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Ozna¢me X = (Xi,..., X»), X = (X1,..., Xm) @ p(x) sdruZzenou hustotu pravdépodobnosti na-
hodného vektoru X. Necht’ dale M je pocet vygenerovanych realizaci ndhodného vektoru X,
kde X je jeho k-ta realizace. Pak pro odhad stfedni hodnoty funkce f{X) vyuZijeme vzorce
[18]:

(X)) = 17> F (Xw). (5.4

Tento odhad konverguje (podle silného zédkona velkych cisel) ke skutecné stfedni hodnoté pro
M — o, jestlize:

/umﬂm@wm<w.

Rozptyl v, takto uré¢enych odhadu stfednich hodnot pro dané M uré¢ime ze vzorce (viz [18]):

UM:V<%';]C(XU@))> = %'V(f('x))a

kde jsme vyuzili vlastnosti rozptylu pro nezavislé nahodné veliCiny Z,, Z, a konstanty a, b:
Wa-Z,+b-Z)=a" V(Z)+b* V),
a soucasn¢ predpokladu
[ @) pla) do < .

Hodnotu /Var nazyvame chybou metody Monte Carlo (viz [18]). Aplikaci nevychyleného
odhadu pro rozptyl V(f(X)) miizeme var odhadnout vztahem:

= T L (f (Xw) - BUx)) (5.5)
ptipadné: -

8M=M7%jﬁ<2ﬁ%&m—M(ﬂﬂva- (5.6)

5.2 Zobrazovaci metody a lokalni analyza citlivosti

Analyzu neurcitosti obvykle dopliuje analyza citlivosti. To poskytuje moznost dozvédeét
se, jak které parametry ovliviiuji feSeni modelu. Metody analyzy citlivosti lze rozdélit do tii
skupin, a to na metody zebrazovaci, lokdlni a globdlni.

Utelem zobrazovacich metod je identifikace nejvyznamngjsich parametrti, které nejvice
ovliviiuji feSeni modelu. Zobrazovaci metody byvaji tzv. ,,one-at-a-time*“. To znamena, ze
v jednom kroku zkoumaji vzdy vliv jednoho parametru na feSeni modelu, zatimco ostatni pa-
rametry nabyvaji svych stfednich hodnot (a jsou pro tento krok konstantni). Pouzivaji se pie-
devSim pfi analyze citlivosti modelll s velkym poctem parametrii (az se stovkami). Ziskany
vysledek mé kvalitativni charakter. Zjistime, které parametry jsou citlivéjsi (tj. které ovliviuji
vice feSeni modelu) nez jiné. Nedozvime se vSak, jakou mérou (tj. o kolik). Vyhodou je nizsi
vypocetni naro¢nost (oproti ostatnim metodam analyzy citlivosti), nevyhodou pak zminéna
,hedostatecnd™ informace o citlivosti parametri. Vice o zobrazovacich metodach analyzy
citlivosti 1ze najit napt. v [19].
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Lokalni analyza citlivosti byla jiz stru¢né pfedstavena v [2]. Pro detailnéjsi informace ty-
kajici se metod lokalni analyzy citlivosti odkédzeme Ctenare napft. na [19].

5.3 Globalni analyza citlivosti

Analyza lokalni citlivosti zkouma lokalni efekt zmény parametr (kolem jednoho bodu
v m-rozmérném prostoru parametrl) na feSeni modelu. Pokud vSak parametry nabyvaji SirSiho
spektra hodnot, vyuzivaji se spiSe metody globalni analyzy citlivosti.

Uvazujme nadale model popsany rovnici:

Y=£fXu,..., X, (5.7)

kde Y je hledané feSeni a Xi,..., X;, (m € N) parametry modelu reprezentované nahodnymi
veli¢inami s pravdépodobnostnimi rozdélenimi pi(x)),..., pm(xn). Metodou Monte Carlo mu-
zeme ziskat odhad pravdépodobnostniho rozdéleni py(y) pro feSeni Y a s nim i odhady stiedni
hodnoty a rozptylu. V této ¢asti nds bude zajimat, jak se na zminéném rozptylu podileji para-
metry X = (X1,...,Xn).

5.3.1 Indexy globalni citlivosti

Podobn¢ jako se v analyze lokdalni citlivosti definuji tzv. lokadlni citlivosti (resp. indexy
lokalni citlivosti) parametrti modelu, zavadime v globalni analyze citlivosti tzv. indexy glo-
balni citlivosti ptislusné parametriim modelu. Princip spoc¢ivé v rozlozeni rozptylu feseni V(Y)
zpiisobeného neurcitostmi v parametrech Xj,...,X,, a to na rozptyly tohoto feseni zplisobené
jak jednotlivymi parametry, tak jejich interakcemi.

Vlivem prvniho i‘ddu parametru X; na feSeni Y rozumime rozptyl feseni Y zplisobeny pa-
rametrem Xj, tj. vyraz:

Vi = Vx, (Ex_ (Y]X))), (5.8)

kde zapis X_; vyjadfuje vSechny parametry X, j = 1,...,m vyjma parametru X;. Je tfeba upo-
zornit, ze nelze vliv prvniho fadu definovat vyrazem Vy ,(Y|X;), nebot’ bychom jednak urco-
vali rozptyl feSeni pti zafixovaném parametru X; na jedné hodnoté (ten vSak miize nabyvat
kterékoli hodnoty z jistého intervalu hodnot) a jednak by se mohlo stat, ze Vx_,(Y|X;)> V(Y).
Naproti tomu pro vyse definovany vliv parametru X; vyrazem (5.8) plati (viz [19]) pozadova-
na nerovnost V; < V(Y).

Relativni hodnotu vlivu prvniho fadu (v porovnéni s celkovym rozptylem feSeni) pak na-
zveme indexem citlivosti prvniho Fadu, oznacime S; a definujeme vztahem:

S, = . (5.9)

Viiv druhého iddu parametri X; a X; (pro i #j) na feSeni Y definujeme vztahem (viz

[20]):
V;j = VXi,j (EXf(i.j) (Y|X“Xj)) - Vi— V}? (5'10)
kde podobné X, vyjadfuje vSechny parametry X;, k= 1,...,m vyjma parametri X; a X;. Od

celkového rozptylu zplsobeného parametry X; a X; odecitdme na pravé stran€ (5.10) vlivy
prvniho fadu, abychom dostali pouze vliv zplisobeny interakci mezi X; a X;.

48



Nasledné pak lze oznacit S; index citlivosti druhého rFadu a definovat jej vztahem:
(5.11)

Timto zptisobem bychom mohli pokracovat az po zavedeni vlivu (indexu citlivosti)
m-tého fadu. Komplexn¢ jsme tak popsali vlivy parametri Xi,...,X,, na rozptyl feSeni Y, pfi-
¢emz pro rozlozeni rozptylu feSeni V(Y) na jednotlivé vlivy plati (viz napt. [21]):

m m—1 m
V) => Vi + > ) Vij + ot Viom (5.12)
=1 =1 ]:2
1<)
a tedy lze odvodit, Ze plati i:
m m—1 m
1= "8 +> > S +..+ Sia.m. (5.13)
i=1 i=1 j=2
1<J

V praxi vétSinou nepocitame vSechny indexy citlivosti (vSech fadii), nebot’ je to vypo-
Cetné naro¢né (pocet indexu citlivosti je 2" — 1) a ani to neni nutné. Zpravidla nas zajima, jak
ovlivituje vystup modelu kazdy parametr samostatné (tj. index citlivosti prvniho fadu) a které
parametry jsou nevyznamné (a je pfipadné mozné je povazovat pro model jako exogenni,
a tedy v daném/ve sledovaném okamziku je nahradit konstantou).

Nizky index citlivosti prvniho fadu jest€¢ nemusi znamenat, ze je pfislusny parametr ne-
vyznamny. Jeho vliv se totiz mlze projevit piedevSim v interakcich s jinymi parametry.
Z toho dtiivodu definujeme celkovy index citlivosti Sy, vztahem (viz [20]):

S =1— VX—Z(EXL(Y|X—Z)) _ EX—Z(VXZ(Y|X_Z))
V(Y) V(Y)

(5.14)

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

Y = f(X1,X,X3).

Reseni: Indexy citlivosti prvniho fadu jsou Sy, S, a Ss. Indexy citlivosti druhého fadu jsou S5,
S13 a S23. Index citlivosti tfetiho fadu je jediny, a to Si23 . Celkové indexy citlivosti jsou
S, =81+ S12+ 813 + 8123, 51, = 82 + S12+ So3 + Si123, 51, = S5+ 813 + 823 + Shas.

5.3.2 Vypocet indexii globalni citlivosti

Vyse definované indexy citlivosti vétSinou nejsme schopni podle definovanych vztaha
urcit. Jednou z metod jejich vypoctu je tzv. Sobol’ova metoda.

Hlavni myslenkou této metody je dekompozice (t¢Z zndma jako ANOVA dekompozice,
viz [22]) funkce f(X1, ..., X,,) z rovnice (5.7) na ortogonalni'®' s¢itance:

m m—1 m
f(Xh 7Xm) = fO + ZfZ(XZ) + Z Z fij(Xi>Xj) ++ f1,2,...,m(X1’ "'7Xm)7 (5'15)
i=1

i=1 j=i+1

% Dya prvky jsou ortogonalni, jestlize je jejich skalarni soudin roven 0.
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kde
fo=E(f(X)), fi(Xi)=Ex (( )|Xz)_f07

X.) =
23

<

(Y
Y

k

Jelikoz jsou ¢leny pravé strany rovnice (5.15) ortogonalni, dostavame po aplikaci rozptylu na
levou i pravou stranu rovnici (5.12), viz napt. [19], [23].
Hledané rozptyly V(Y),V;,Vj,... pak miiZeme vypocitat nasledovné:

V)= [ () pz)dz— fo*,
Rm
“7 s / i1, ’zs Ly ...,fL‘is) -pilwis(xil, ...,l’is) dﬂ?il dl’is,
kde i1, ...ty € {1,2,...,m}, 01 < ... <igap,,. (2, 2,) je sdruzend hustota pravdépodobnosti

nahodnych veli¢in X; ..., X;,.

Predpokladejme, ze jsme provedli simulaci metodou Monte Carlo, a mame tak k dispozi-
ci M realizaci pro kazdou z ndhodnych veli€in Xj,...,X;, a Y oznacené xi1,...,X100- - Xmls- - - sXmMt
ayu...,yu. Kuréeni vySe definovanych vlivi (rozptylﬁ) lze vyuzit nasledujicich numerick}'lch
odhadi'” (viz [19]):

.1 XM
Jo= A kz_;f(iﬁuc, oo Tk (5.16)
. 1 X N2
V) = g7 20 ) - (%) (5.17)
Vi = % : Zf( _a, 1)) f (xfik@);ajik(l)) - <]?0)2, (5.18)
V.= % : Zf( L) - f (o™, 2p®) — <Ao)2, (5.19)

kde X—ik = Xlkse+os Xi—1ks Xit1 s+ -+ 5> Xmk-

Horni indexy " a ®v rovnicich (5.18) a (5.19) vyjadiuji, Ze pro ziskani odhadii V; a V_,
potfebujeme ve skutecnosti 2 - M realizaci ndhodnych veli¢in Xj,...,X,,Y rozdélenych do
dvou skupin po M hodnotach (pro kazdou z veli¢in). Index " znagi, ze piisluiné realizace
vybirame z prvni skupiny, index ® predstavuje, Ze piisluiné realizace vybirame ze druhé sku-
piny. Analogicky bychom mohli odvodit odhady pro zbylé rozptyly (Vi,Vii,...).

Ptesnost odhadt (5.16) — (5.19) je mozné urcit podle chyby v metodé Monte Carlo, které
jsme definovali diive (viz (5.5), resp. (5.6)). Na Cleny v rovnicich (5.16) az (5.19) se totiz
muizeme divat jako na odhady ptislusSnych stiednich hodnot, tj.:

192 Opét vychazime z toho, ze mame k dispozici M realizaci nadhodného vektoru X a nahodné veli¢iny
Y ze simulace metody Monte Carlo simulace.
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fo = E(f(X)),
—~ ~\ 2 ~
v+ (B) = BUAX)),
G (B) = B (0 x0) (X x0)).
‘771, + (%)2 -k (f (X,i(l),Xi(l)) - f <X—i(1),Xi(2)>) _

Odhad chyby celkového rozptylu 1ze naptiklad vyjadrit jako:

)

o (V(0) = m (f: P (Xw) =M (E(fz(X)))z) + O ((%>2> . (5.20)

Prestoze se zvysujicim se M jsou odhady (5.16) az (5.19) stale blize skute¢nym hodno-
tam, M bude vzdy konecné a odhady nepiesné.

Uvazujme, ze proménna X; vibec neovliviiuje feSeni Y = f(X). Jeji prislusny index citli-
vosti tak ma byt S; = 0.

Podle (5.18) plati vztah:

1 M 9

= - Zf (x,ik(l),xik(l)) - f (ﬁfik(2)>£ik(l)) - (]?0> ’
k=1

)

Absolutni hodnota vySe uvedeného vyrazu vSak nikdy nebude niz$i, nez je hodnota
vyrazu:

1 2

v Zf(m(m“)) fw®) - (J?O)

k=1

(5.21)

Homma a Saltelli (viz [24]) proto doporucuji korekéni ¢len (5.21) aplikovat bez absolutni
hodnoty'® na jednotlivé rozptyly Vi, .. (pro ii,....is € {1,2,...,m}, i< ... <i,) tak, e od roz-
ptyl prvniho fadu (¥;) se korek¢ni ¢len odecte a k rozptylim druhého fadu (V) se pficte. Od
rozptylil tretiho fadu (V) se odecte atd. Vlivy vSech fada jsou timto nedostatkem pifesnosti
ovlivnény stejné, takze pokud odecteme korek¢ni ¢len od V; i od Vj, odecitame jej od Vj; jiz
dvakrat (viz definice V), a proto v tomto piipad€ jednou korek¢ni €len pricteme. Z tohoto
diivodu se znaménka stiidaji (pti aplikaci korekéniho €lenu na jiz vypoctené rozptyly V;, ..

Piiklad 5.5: Uvazujme model tvaru:
1
Y =sin(X;) + 7 - sin®(Xa) + 0 X3 - sin(X,),
kde Xj, X3, X; jsou vSechny ndhodné veli¢iny s rovnomérnym rozdélenim pravdépodobnosti

na intervalu (—z, ). Proved'me globdlni analyzu citlivosti s vyuzitim aplika¢niho software
Maple i MATLAB.

19 Absolutni hodnota byla ptidana, aby piisluina véta méla spravny matematicky vyznam. Znaménko
¢lenu v absolutni hodnot¢ je vSak podstatné!
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Reseni: Nejprve uréime stiedni hodnotu a rozptyl fedeni Y. Vypoéitame je podle znamych
vztahti [37] nebo uré¢ime jejich 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[1])+7*sin(X[2]) "2+ (1/10)*X[3] "4*sin (X[1]) :
Mean (Y) ;
Variance (Y) ;
Obdrzime tak:
7 1 1 53
EY)==, V)= — 7%+ . 7t4+—.
() 2’ () 1800 50 8

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

Histogram(Sample (Y, 100000), averageshifted = 3);

0.08
p(y) |
0.0
e " || H ” h ”"H ||]\ [ —
5 0 3 10 15

-10 - 5

ktery je uveden na obrazku 5.1.

.‘ £

Obr. 5.1 Histogram vygenerovanych resSeni systemem Maple.

Podle vztahu (5.8) vypocitdme pomoci programu Maple, ktery je uveden v Ptiloze, hod-
noty vlivl V; prvniho fadu jednotlivych parametri X; na feseni Y (pro i =1, 2, 3):

. . 1 1 1

‘/1 = VXl (E(Y|X1)) =V <SIH(X1) + % . SID(XI)) = m . 7]'8 + % . 7-(4 + 57
49
Vo =V, (BE(Y|X5)) =V (=7 cos’(X5)) = T

V= Vi (E(V1X0) =V (3) =0

Kdyz vlivy V; (pro i = 1, 2, 3) zaokrouhlime na Ctyfi desetinnd mista, dostaneme:
V1 =4,3458 V,=16,125 V3=0.
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Nasledné vypocitame programem Maple v Pfiloze podle vztahu (5.9) indexy globalni cit-
livosti S}, S», S3 pro parametry X, X, X3, které¢ zaokrouhlime na Ctyfi desetind mista:

Vi Vs Vs

i 0,3139; S, = Ty = 0,4424; Sy = Yy = 0.

V tomto jednoduchém ptikladu bylo mozné ziskat indexy globalni 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 X5,

Pro néazornost vypocitejme nyni indexy globalni citlivosti pomoci Sobol'ovy metody
a vysledky porovname s pfedchozimi vypocty.  Programy opét vytvoifime v Maple
a MATLABu a uvedeme je v Ptiloze.

Nejprve musime vygenerovat dvé skupiny realizaci parametrii X;, X>, X;. Necht kazda
skupina obsahuje M = 10’ realizaci pro kazdy z parametri. Zvolime jednu ze skupin, spoc-
teme M vyhodnoceni modelu Y (pro jednotlivé realizace parametri X;, X> X3) a ur¢ime jejich
prumér (tj. sttedni hodnotu) a rozptyl a zaokrouhlime je na Ctyifi desetina mista. Z programu
Maple i Matlab v Pfiloze obdrzime'™*:

E(Y) =3,4958; V(Y) =13,9476; (V(Y) = 13,8446) .

Nyni pfistoupime k vypoctu odhada vlivli jednotlivych parametri definovanych vztahem
(5.18). Pro vypocet vlivu V| parametru X; vypocteme dalSich M vyhodnoceni modelu Y, a to
tak, ze budeme brat realizace parametru X; z prvni skupiny (t¢ dfive zvolené) a realizace pa-
rametrd X>, X3 z druhé skupiny na zacatku vygenerovanych realizaci. Zcela analogicky vypoc-
teme jinych M vyhodnoceni modelu Y jak pro urceni vlivu V, parametru X;, tak pro urceni
vlivu V3 parametru X;. Ziskame nize uvedené hodnoty:

Vi =4,3680; Vi =6,1619; V= —0,0561.

Po vypoctu vliva Vi, Va, V3 jednotlivych parametrii X, X,, X3 miizeme pfistoupit k vy-
poctu indexu globalni citlivosti prvniho fadu podle vztahu (5.9):

S, =0,3131; S, =0,4418; S5 = —0,0040.

Jestlize aplikujeme korekeni ¢len (5.21), jehoz hodnota je priblizn€ —0,0571, pak obdrzi-
me:

Vi =4,4250; Vi =6,2190; Vs = 0,0010;
S, =0,3173; Sy =0,4459; S; = 0,0001;

Porovnanim s ptedchozimi vypocty vidime, Ze Sobol'ovova metoda dava vysledky, které
se li$i az na tfetim desetinném misté.

Zdrojové kody pro vypocet vyse uvedenych hodnot v ptikladu 5.5 v Maple i MATLABu
jsou uvedeny v Priloze.

1%V zavorce je uvedena pro porovnani zaokrouhlena hodnota presné hodnoty V(Y).
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6 Aplikacni software pro védecké vypocty

V této kapitole se stru¢né seznamime s aplikaénim softwarem Maple, MATLAB a SPSS,
ktery je pouzivan na Masarykove université ve vyuce matematiky a statistiky, matematickém
a stochastickém modelovani, symbolickych, numerickych a statistickych vypoctech
a pocitacové simulaci.

6.1 Védecké vypocty s vyuzitim Maple

Aplikaéni software Maple patii do skupiny systému pocitacové algebry. Umoznuje sym-
bolické 1 numerické vypocCty a slouzi predevsim k tvorbé specialnich dokumentt, prezentaci,
interaktivnich vypocetnich modulll v prosttedi Maple. Tento systém téz obsahuje komponenty
podporujici vyuku matematiky.

Maple je pfiblizné tficet let vyvijeny kanadskou spole¢nosti Maplesoft Inc., jejiz webové
stranky '* poskytuji rozsahlé informace o tomto software dalSich s nim pi{buznych soft-
warech, jako jsou MapleSim, MapleNet, Maple T.A. a mnoha dalSich ICT néstrojich
| a programech, viz obrazek 6.1.

| e e s —
“anleSOft Mathematics - Modeling - Simulation Search | | [Maplesoft.com  [+] @
Products Solutions Purchase Support R [+ i Company Store Contact Us | Logout |
- -
: D) Maple 15
. . | Wﬁ Learn more... &1
I = 15 Over 270 new mathematica %E % Rend the blgg.. B
functions and over a thousanad ) .
a n e enhancements to existing ¥ ) LT:T'IPIBS'"‘ oS4
algorithms. 2 —
' ‘\ Maple TA. 7
Learn more...
Engineering Education Applied Research

Mechatronics

Machine Design
Realtime Simulation & HIL
Control Systems Design
Signal Processing
Electronics

Mathematics Education
Engineering Education

Financial Modeling
Operations Research
High Schools & Physics
Two-ear Colleges High Performance

[ =
Testing & Asseszsment = | - Computing
Students E
-

Key Industries Featured: |Recent Blog Posts: | News: | Webinars: || Local Events|
> ﬂ \% " meehmar ‘Q“‘ @« 201110:00 AM ET
' - Physical Models of Automotive

Elctonics B | Batteries for EV and HEV Applications A
e i

AE International

Obr. 6.1 Web spolecnosti Maplesoft'”.

19 http:www.maplesoft.com

54



Na téchto webovych strankach je mozno se zaregistrovat, a ziskat tak autorizovany pii-

stup k informacim pro vyuZivani Maple v technickych véddach'® (Engineering), ve vyuce'"’
(Education) a v riznych oblastech aplikovaného vyzkumu'® (4pplied Research). Registrace
poskytuje i moZnost zajistit si odbér elektronického Gasopisu Maple Reporter'® a prijem
zprav o poiadanych webinatich''’.
Webové stranky mimo jiné obsahuji i Aplikacni centrum''' (Application Center), z njz si
muze kazdy zaregistrovany uzivatel pfi dodrzeni platnych podminek stahnout ukazkové pro-
gramy demonstrujici pouziti systému Maple pii feSeni mnoha stovek riznych matematickych
i technickych probléma. Stranky dale obsahuji Maple T.A. centrum''> (Maple T.A. Content
Center), které nabizi pro celou fadu védnich oborti stovky dokumenti a vypocetnich za-
pisnikl (worksheets), vyukovych kurzii a on-line ovétovacich testu.

Fenured ProductsFor Sudent |

The Maple Student Forum: Answers to your specific questions * Magle Student Edition - Finish
assignments and projects faster, and
improve your understanding of even the
Are you having trouble with a Maple exercise? Do you need help with a math most dificult subjects.
homework question? If your questions have nothing to do with Maple software, ask . The Mathemati wval Kit — Magl
them anyway. We want o help! Edition — An interactive electronic book
designed to help students overcome
many of the common difficulties
encountered in mathematics.
+ Calculus Study Guide - An electronic
The Math Oracles are a great way to get quick answers book intended to help a student taking
to standard math problems, including Plotting, first course in calculus.

Integration and Differentiation, Limits, Matrices, and - Precaleulus Study Guide - An
Linear System Solving. Perhaps you're at the library exercise-based electronic version of the

1 and you don't have a computer with Maple on it ... and ; ;
onllne Math yourynomework involves apqueslion wnepre the answer is '“‘:°°‘|”°‘°'V chapter in the standard
O RACLES not in the back of the book. The solution? Simply visit calculus text
the Maplesoft Online Math Oracles, enter your problem, » Advanced Engineering Mathematics for
and the answer will be given to you courtesy of an Maple - The definitive reference

amazing technology called MapleNET. ftware and textbook for engineering
mathematics

Find out more... + Maplets for Calculus — Collection of
Maplets designed to help students lean]
calculus.

Student Resources & Downloads
T BV R B (T Clickable Math

ol - |l - - |l - Interview with Professor Jack Weiner:
m How to Succeed in Math
L — -« Maple Training Materials
ol - = Maple 1 r Manual

— + Maple 15 Programming Guide

Visi mentation Center
Clickable Math Applications

“}_f- « Arc Length
Training Videos ‘q e A B ——

Find out more. .

Normal Forces
Don't like reading manuals or help pages? Relax ... these videos will be the ideal way for you to learn how to solve
the most common types of math problems. They're short and easy to understand. So go get that bowl of popcorn View all Clickable Math Application:
and a nice cold drink and get a head start in Maple
-+ Maple Training Videos « Maple Student Video Tutorials Real World Math lpplkltions

Obr. 6.2 Student Help Centrum'".

1% http://www.maplesoft.com/solutions/engineering/

' http://www.maplesoft.com/solutions/education/

1% http://www.maplesoft.com/solutions/applied_research/

1% http://www.maplesoft.com/company/reporter/index.aspx
"0 http://www.maplesoft.com/company/webinars/index.aspx
"1 http://www.maplesoft.com/Applications/index.aspx

"2 http://www.maplesoft.com/tacontent/index.aspx
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Webové stranky Maplesoft poskytuji dale p¥istup i do Studentského centra' (Student
Help Center), viz obrazek 6.2 a Ucitelského centra (Teachers Help Center), obrazek 6.3, kde
si zaregistrovany student nebo pedagog muze stdhnout mnoho studijnich a vyukovych materi-

ala.

=/ TeacherResource Conter

Content, Curriculum & Resources for Teaching with Maple

1 | Featured: Classroom content for Precalculus
Free, professionally developed content to help teach and test
.'1-* the fundamentals of precalculus.

Symmetry Domain and Range Logarithmic The Constant Slope

Functions Function

and many more... Browse all Precalculus Classroom Content

Clickable Math Applications for Use in the Classroom

- The idea of powerful mathematics delivered through very visual, interactive, point-and-click
E methods has launched a new generation of teaching and learning techniques in mathematics.
Video Demonstration: What is Clickable Math?

Download over 50 applicati ilable for Calculus and Engi ring.

* Problems are taken from standard course content.
» Key steps are illustrated with video clips
* Solutions are "syntax and command free”

Browse the Applications

Download Free Testing Content for Maple TA.

Maple TA users can take advantage of hundreds of free questions on calculus, precalculus,
l ] algebra, physics, and more. Questions and assignments can be freely used, recombined, and
maodified.

B Precalculus
Each topicin the Precalculus classroom content includes Maple TA questions to test students
understanding and provide extra practice.

B Calculus 1
This content covers the complete first semester of an introductory honors calculus course, and
provides weekly assignments. This material has been used at the University of Guelph for the last
three years.

B Calculus 2
This content covers the complete second semester of an introductory honors calculus course, and

Maple" Player for iPad’

Now Available!

Learn more..,

Tips & Techniques for Teaching
with Maple

Classroom Tips and Techniques:
@ﬁl Stepwise Solutions in Maple - Part
3-Vector Calculus

@ Classroom Tips and Techniques:
@ Directional Derivatives in Maple

Classroom Tips and Techniques:
@¢ Gems 16-20 from the Red Book of
Maple Magic

@ Classroom Tips and Techniques:
@ Plotting a Slice of a Vector Field

Classroom Tips and Techniques:
@ﬁl Eigenvalue Problems for ODEs -
Part 3

View All

From the Desk of Dr. Lopez

Blog posts of interest to
educators and students by Dr.
Robert Lopez, Emeritus
Professor of Mathematics, and
Maple Felow.

Factoring a Quadratic Polynomial

- Yet More Gems from the Little
Red Book of Maple Magic
- More Gems from the Little Red

Book of Maple Magic

Converting Half-Angle Trig
Formulas to Radicals

Gems from the Little Red Book of
Maple Magic

Obr. 6.3 Teacher Help Centrum'"”.

Dal§imi vyznamnymi zdroji informaci o Maple je diskuzni forum uZivateld Maple'"

(Maple Primes), které umoziuje vzadjemnou vyménu informaci a nazord jeho uzivateli tykaji-

cich se vyuziti Maple a dalSich ptibuznych softwart, jako jsou MapleSim, Maple T.A. dalsi.
Dtlezitym informac¢nim pramenem pro Ceské a slovenské uzivatele je web distributora

systému Maple pro Ceskou a Slovenskou republiku''®, kde lze nalézt prevaznou vétsinu do-

o ) o ~ror o v r . 11
kumentt a navodi pro pouzivani Maple v &eském jazyce''’.

'3 http://www.maplesoft.com/studentcenter/index.aspx
"4 http://www.maplesoft.com/TeacherResource/

"5 http://www.mapleprimes.com/

"¢ http://www.maplesoft.cz
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6.1.1 Vypocetni prostiedi Maple

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

Se softwarem Maple je mozné pracovat n€kolika riznymi zpiisoby, které volime pii spus-
téni programu ze startovaciho menu pocitace nebo kliknutim na ptisluSnou ikonu na plose.

Vypocetni prostfedi a ovladani Maple jsou dostate¢né prezentovany v [2], a proto jejich
popis nebudeme v této kapitole podrobné uptesnovat. Budeme piepokladat, Ze Ctenar je
s publikaci [2] seznamen. Zamétime se vSak na dilezité aspekty vyuziti Maple v oblasti vé-
deckych vypocti.

Grafické uzivatelské rozhrani Maple zvané Standard Worksheet (dale zapisnik) se spusti
ze startovaciho menu pocita¢e vybérem polozky (Programy > Maple 15) nebo kliknutim na
ikonu Maple 15 na ploSe obrazovky.

Toto prostredi poskytuje veskeré moznosti vyuziti systému Maple pro vytvaieni elektro-
nickych dokumentli (zapisnikll) zobrazujicich matematické vypocty, matematické texty a ko-
mentafe spolu s propracovanou pocitatovou grafikou. Nékteré vypocty je mozné v zapisniku
pro to, aby dokument poskytoval potfebné informace naptiklad o vedeni vypoctu, formalizaci
a posloupnosti myslenek apod. JelikoZ vytvofené dokumenty jsou interaktivni, tj. v jistém
smyslu ,,zivé", miZze si uzivatel sdm operativn¢ upravovat preddefinované hodnoty parametri,
vyhodnocovat ptikazy, modifikovat grafické vystupy, a tak aktualizovat stavajici vysledky
nebo ziskavat vysledky nové.

Menu zapisniku v Maple ma tfi vodorovné listy: hlavni menu (zcela nahote), ndstrojo-
vou listu (pod hlavnim menu) a kontextovou listu (pod nastrojovou listou). Dale obsahuje
palety nastroji, které se automaticky zobrazuji v levém svislém bloku, viz obrazek 6.4. Uzi-
vatelské rozhrani zapisniku nabizi blok pro palety i po pravé stran¢ obrazovky (automaticky
zavieny), kam je mozné nékteré z nich (ale 1 vSechny) pfesunout. Vlastni pracovni pole zapis-
niku — dokument, slouzi uzivateli k zadavani prikazi systému, textd a provadéni veskerych
vypocetnich a grafickych akci. Pracovni pole je mozné zobrazit na celou obrazovku skrytim
palet, nastrojové listy a kontextové listy (kliknutim na ptislusné polozky v zalozce View hlav-
niho menu), viz obrazek 6.4.

Untitled {1)* - [Server 1] - Maple 15 e m—
File Edit View Insert Format Table Drawing Plot Spreadsheet Tools Window Help

D2BSS XBE ¢ T EE «= W OHFe & BX% ¢ F

D Favorites ) - : Text @EFTP Drawing  Plot Amimation

| > Expression J (_C_20 output ¥) (Tmesnewkoman ¥) (2 ) B I U =[E]= Thlh =iz
\BMepleCloud @issbled) | | | Ukdzka prostiedi Standard worksheet systému Maple 15

Obr. 6.4 Menu zapisniku Maple.

Jednou z klicovych vyhod Maple je jeho stabilita pii provadéni symbolickych matematic-
kych vypocta. Pti praci s Maple si mizeme dovolit ponechat pfesné vycisleni hodnoty zpra-
covaného a upravovaného vyrazu az do ,,posledni chvile®. Maple je totiz schopen pracovat
s nedefinovanymi, ¢i spi§ s obecné definovanymi, ale zatim konkrétn¢ ¢iselné¢ nezadanymi
prvky nebo s obecné zadanymi proménnymi a vyrazy jako se symboly, kterym mutze byt poz-
déji ptifazena konkrétni hodnota.

Maple provadi presné numerické vypocty s racionalnimi (zejména s celymi) a nékterymi
iracionalnimi ¢isly. Kazdy zadany matematicky vyraz se snazi co nejvice zjednodusit (napf.

"7 http://www.maplesoft.cz/navody-publikace
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zlomek zkratit a prevést na zakladni tvar, upravit algebraicky vyraz apod.), avSak nikoli za
cenu ztraty piesnosti. To znamend, Ze napiiklad raciondlni Cisla (zlomky) udrzuje stale
v jejich zékladnim tvaru. S konstantami &, e a dal$imi, s odmocninami a jinymi vyrazy pracu-
je jako se symboly. Timto je v sytému Maple zarucena absolutni pfesnost numerickych vy-
poctl s raciondlnimi (zejména s celymi) a n€kterymi iraciondlnimi ¢isly na rozdil od provadé-
ni obdobnych vypoctt v aplikac¢nich softwarech MATLAB a SPSS.

Maple rozeznava piesna Cisla (mezi néz patii 1 zminéné symboly © a e, zlomky atp.)
a Cisla typu floating-point, tj. Cisla v pohyblivé tadové Carce [3]. S redlnymi Cisly pracuje
v pohyblivé fadové carce. Jestlize systému Maple zaddme vyraz, v némz néktery z jeho pod-
vyrazu bude typu floating-point, pak Maple na cely vyraz pohlizi jako na vyraz tohoto typu
a vysledky vypoctl zaokrouhli. To nejlépe uvidime na dalSich ptikladech na obrazku 6.5.

+%=£ ale 2

2 -
3 c 3 + 1.5=2.166666667

J2 +/3=V2 +/3, al J2.0 +3 =1.414213562 + /3

Obr. 6.5 Presna cisla a cisla typu floating-point. Zdroj [2].

V ptipadé, kdy potfebujeme znat piibliznou hodnotu redlného nebo racionalniho ¢isla
v pohyblivé tadové Carce, pak pocet platnych cifer mantisy lze v Maple stanovit systémovou
proménnou Digits, kterd je standardné nastavena na hodnotu 10. VSechny vypocty, pfi
nichz je nutné ¢isla zaokrouhlovat, provadi proto Maple s presnosti na deset platnych mist.
Pfitom proménnou Digits miizeme nastavit na velmi vysokou ¢iselnou hodnotu (piirozené
Cislo). Omezeni, jak vysoké takové <cCislo mulze byt, zjistime v Maple piikazem
kernelopts (maxdigits). Pro pfedstavu uved'me, Ze ve stavajici verzi Maple 15 je toto
¢islo rovné 268 435 448. Tedy jde o moznost pracovat s Cisly s vice nez dvé sté Sedesati osmi
miliony platnych cifer, se kterymi se systém dokéaze vyporadat.

V soucasné dobé pocitace disponuji veétsim poctem jader v CPU. Maple proto umozituje
paralelni rezim pro své matematické vypocetni jadro (math engine). V paralelnim rezimu tak
zpracovava i vice vyrazll najednou, viz sedma kapitola. V pocitaci s vice jadry v CPU mu to
dovoluje fesit problémy rychleji.

6.1.2 Napovéda v Maple

Napovéda a pracovni manualy k obsluznosti v soucasnosti hraji vyznamnou ulohu kazdé-
ho systému. Maple ma rozsahlou napovédu, které l1ze vyuzit pfi vyhledavani jiz vytvofenych
algoritmi pro feSeni nejriznéjSich védeckych problémd.

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

Maple Portal slouzi jako pomocnik vSem novym (a nejen t€ém) uzivatelim systému Ma-
ple. Je v ném mozné rychle najit detailni popis prace se systémem od feSeni nejjednodussich
problémt az po feseni velmi slozitych tloh.

Z napovédy Maple 15 je mozno vyvolat i anglické manualy: 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) a pak kliknutim na zvoleny manual.
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problems. From here, investigate more detailed topics in the Portals for Engineers, Students, and Math Educators.

Each tutonial w

The Maple Portal is designed as a starting place for any Maple user. Maple's Tutorials will help you get started with Maple, learn about the key tools available in Maple, and lead you through a series of

ing in Maple

Talking to Maple

How to Get Started
Entering Math

Putting Your Ideas Together

Combining Text and Math
Solving Equations
Expressions, Functions, and Procedures

Howdo ...

...enter a simple expression?
..enter a function?

w.enter 3 matrix?

=..evaluate an expression?
-..plot 3 function?

Commands and Packages

Using Top Commands and Packages
Getting Help

Plotting

2-D and 3-D Plots
Using the Plot Builder Assistant

Working with Matrices

Creating Matrices and Vectors

Data Structures

including lists and Arrays

Tools and Features

Learn more about Maple's tools and features, such as palettes and context-
sensitive menus.

Palettes

Context-Sensitive Menus

Command Completion

Equation Labels

Assistants

Data Manipulation

Importing and Exporting Data
Random Distributions
Statistics, Regression, and Curve Fiting

Maple Help

Plotting Guide
Applications
Example Worksheets

Word Processing Tools

Sections and Tables

Manuals

Document Enhancements

Portals for...
namic lications Exploration Assi;ant Engineers
Expression Plotting
Interactive Cirde Plotting m
More Examples
Math Educators
Units working with Units
Customizing Unit Settings Mable Hel
Tolerances Maple Help

Refer to Help>Quick Reference for basic getting started tips.

Obr. 6.6 Maple Portal.

Maple je koncipovan tak, aby kromé pohodIné interaktivni prace umozioval i programo-
vani aplikaci. Programovaci jazyk obsahuje vSechny nezbytné piikazy pro psani programdi,
jako jsou podminéné ptikazy, vétvici ptikazy, cykly a podobné. Ptitom pies jednoduchost,
srozumitelnost a snadnou uzivatelskou zvladatelnost je jazyk Maple Gplnym programovacim
jazykem cCtvrté generace, ve kterém je mozné vyvijet i velmi slozité aplikace. Jeho manual
Programming Guide je mozno vyvolat z napovédy v hlavnim menu Maple (Help > Manuals,
Resources, and more > Manuals > Programming Guide) a klinutim na n¢j. Obsahuje podrob-
ny popis jazyka Maple, programovani v ném, véetné paralelniho programovani, ladéni a tes-
tovani programll a méfeni jeho vypocetni naro¢nosti a vykonnosti.

Z napovedy je mozno vyvolat 1 jiz vytvofené programy (feSené piiklady) demonstrujici
vypocetni moznosti systému Maple. Lze je vyvolat (pomoci ndpovédy) 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 feSenych pii-
kladu

Maple poskytuje také jiz pfipravené ,,pomocné nastroje" pro feSeni uloh ve védeckych
vypoétech. Jsou to tzv. Pomocnici (Assistants), Instruktoii (Tutors) a Ulohy (Tasks), které
vyvolame z hlavniho menu Maple (Tools > Assistants nebo Tools > Tutors anebo Tools >
Tasks).

Ulohy (Tasks) zobrazuji na ptikladech, jak fesit rizné ulohy. Zobrazi se vyvolanim
z hlavniho menu Maple (Tools > Tasks > Browse), viz obrazek 6.7.

Pomocnici (Assistants) maji napt. nastroje pro hledani funkéni zavislosti v datech, opti-
malizaci funkei, feSeni diferencidlnich rovnic a dalsi. Pro dany typ tlohy maji implementova-
no nékolik ¢asto pouzivanych algoritmi. Po vyvolani provedou uzivatele nastavenim a speci-
fikaci parametra tilohy a zvolenou metodou tlohu vyfesi.
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BD Browse Tasks e s e 0 T (= |G it

File View

----- Overview : "
E- g Algebra Maple Tasks
[ | Calculus - Differential
- | Caleulus - Integral A Maple task is a template that helps you perform a specific task, such as:
g 71 Ea:cu:us —:ﬂul::ariahe » Performing a mathematical computation, for example, solving an equation

C::::rst éxerces;on to Function symbolically or numerically. or determining the Taylor approximation of a
&} curve Fitﬁnz function of one variable

Bezier Curves » Constructing a Maple object, for example, a fanction

BSpline
Interactive Assistant k . )
Interpolation with Equispaced Points * Creating an awtomatically graded assignment

Least Squares Approximation You can view tasks either within the help system, or in the Maple Task

clynomial Interpolation Browser. To open the Task Browser, from the Tools menu, select Tasks and
ational Interpolation

» Creating a mathematical document, for example, an application

i then Browse.
..[T] ThieleInterpolation To start using a task template, go to the table of contents pane on the left side
(=1~ |, Differential Equations of the Task Browser. If you are in the Help Browser, you can find the Tasks
= ) ODEs folder at the bottom of the table of contents. The tasks are organized by
Direction Field subject, to help you find the appropriate task quickly.
[1] Identify Type of ODE Related Task Template links will take you to the task in the Help Browser. If

Phase Portrait - Autonomous Systems
Picard Iterates

] vou would prefer to view the task in the Task Browser, you can navigate to it
2 Solve a System of Ordinary Differential Equations

using the path indicated in the name.

----- Solve an Ordinary Differential Equation Each task is a collection of Maple worksheet content, such as 2-D
| PDEs mathematics, commands, and plots, that you can directly insert into your
Solve a Partial Differential Equation Numerically worksheet. You need only specify the parameters of your problem, and then
Solve a Partial Differential Equation Symbolically execute the commands.

----- Solve a System of Partial Differential Equations

| Document Templates For details on using tasks, including instructions on inserting a task into a

g : | Evaluating document, see the Using Tasks help page.

B ) Geometry You can also create custom tasks. For information, see the Creating Tasks

g K i?nt:Srer:Igebra hdp page.

B : Lists Note that variables are sometimes used or assigned, and if they have been

G- |} Maple T.A., assigned in your Maple document already, you will sometimes but not always
G- ) Plots be warned. (See Task Variables) If you are seeing different output after

G- | Polynomials executing the given commands in vour document, try either executing the

[ ) Statistics restart command, or changing the variable names used in the task.

[ | Transformations

& | Units, Constants, and Errors ¥ See Al <0

Obr. 6.7 Prehled resenych uloh v Maple 15.

Instruktoii (Tutors) provedou uzivatele feSenou problematikou pomoci jednoduchych
nazornych ptiklad. UkaZme to na piikladu numerického feSeni Cauchyova pocatecniho pro-
blému.

Priklad 6.1: Naleznéme numerické feseni Cauchyova pocate¢niho problému

YO =y - -t+1,0)=1 (6.1)

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

ReSeni: Z hlavniho menu Maple vyvolame (Tools > Tutors > Numerical Analysis > Initial Va-
lue Problem) instruktora pro numerickou analyzu pocate¢niho problému, kterd spusti Maplet,
viz obrazek 6.8. V tomto Mapletu zapiSeme v notaci piikazti Maple diferencialni rovnici (6.1)
v poli ODE: diff (y(t),t) = y(t)-t*2-t+1, v poli pocate¢ni podminku (/nitial condition):
y(0) = 1 akoncovy bod (Right Endpoint): t = 3.

Dale vybereme z nabidky numerickych metod metodu Runge-Kutta ¢tvrtého tadu [17]
Method: Runge-Kutta a Submethod: Fourth-order, pocet krokli metody (Number of steps):
5 a pocet cifer mantisy (Digits): 6.
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= — ——
m Numerical Analysis - Initial Value Problem ‘ -—' ﬂ
File Help
Plot Window Enter an ODE and an initial condition
ODE : | diff(y(t),f) = y(Dt"2t+1
Initial Condition : |y(0) = 1
ol Right Endpoint: [t |=3
34 Choose a method and specify other options
Method : :Runge-KutE - MNumber of Steps @ |5

27 Submethod : :Fourth—Drder v: Digits : |6

Ly Initial Walue Problem Solution

i] T T L The Runge-Kutta 4th Order method is used to solve the
i 0 1 2 3 initial-value problem

Exact Solution d 2
—yh=1h-£ -+ 1, =1
| Runge-Kutta 4th Order df.':l{gI e - X0)
| for the value of 3(# at /=3.
||
The computed approximationis-.§35141e-1.
I
' The absolute error of this approximationis 202284e-2.
h Plot Options ] [ Compare ] [ Close ]
h Maple Command
h InitialValueBroblem{diffiyit], &) = pitl-t"Z-t41, g(0) = 1, & = 3, 'method'='rungekutta’, '=ubmethod'='rk4', 'output'='plot', 'mm=-teps'=S, ‘
"digits'=6)

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

Po kliknuti na tladitko Display obdrzime vysledek, ktery je prezentovan vyse na obrazku
6.8. Tj. hodnota numerického feSeni pocatecniho problému (6.1) v bodé ¢ = 3 je rovna hodnoté
—0,835141 - 10" a absolutni chyba této aproximace hodnot& 0,202284 - 107, tedy muiiZe zatiZit
jiZ druhé misto mantisy.
Téhoz vysledku bychom dosahli v Maple pomoci piikazu:
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 (balikt), které
pokryvaji nejriiznéjsi oblasti vypoctii. Uvedeme zde jen nckolik vybranych knihoven, které
jsou dulezité pro védecké vypocty:

o Balik CUDA umoznuje Maple vyuzit grafiky v NVIDIA(R) Compute Unified Device
Architecture (CUDA)'"® hardware, aby zrychlil ur&ité moduly v baliku Linear Algeb-
ra.

o Balik CurveFitting tvoti sada piikazi, které podporuji prokladani kiivek. S jejich po-
moci lze vytvorit funkei, ktera vede v blizkosti nebo prochazi mnozinou datovych bo-
da. Vétsina piikazt v CurveFitting poskytuje interpolacni funkce.

e Balik Database vyuziva dotazovaci jazyk SQL pro komunikaci s databazi. Vyuziva
k tomu aplikaci Query Builder Maplet umozijici dotazy na databazi, aniz zna SQL.

"8 http://www.nvidia.com/object/cuda_home.html
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Data jsou automaticky pfevadéna z piislusné databaze do formatu Maple, ktery umoz-
fluje s nimi manipulovat v kazdém prostiedi. Balik Database vyuziva Java Database
Connectivity'"* (JDBC). Pro piipojeni k piislusné databazi ma Maple zabezpeden pii-
stup pomoci ovladace JDBC.

o Balik DEtools obsahuje ptikazy, které podporuji feSeni diferencialnich rovnic.

o Balik ExcelTools umoznuje spolupraci se soubory aplikace MS Excel, pfedevSim na-
¢itani hodnot z tabulek a jejich zépis.

o Balik Grid tvoti sada programovacich néstroji pro paralelni vypocty. Zejména, Grid
balik poskytuje podporu pro multiprocesorové paralelni vypocty. To se vztahuje i na
distribuované multiprocesorové paralelni vypocty na clusteru nebo v siti.

o Balik LinearAlgebra nabizi procedury pro konstrukci a manipulaci s maticemi
a vektory, vypoctu standardnich maticovych operaci, vysledky dotazi a feSeni pro-
blémil z oblasti linearni algebry.

o Balik LREtools obsahuje ptikazy pro manipulaci a nalezeni ur€itych typa feSeni line-
arnich rekurentnich rovnic.

o Balik Matlab obsahuje piikazy, které komunikuji se systétmem MATLAB a piikazy,
které prekladaji kod MATLABu do Maple.

o Balik Optimization tvoii sada ptikazii pro numerické feSeni optimalizacnich tloh, kte-
ré se tykaji hledani minima nebo maxima ucelové funkce vice proménnych jak bez
omezeni, tak s omezenimi. Balik vyuziva algoritmy poskytované spole¢nosti Numeri-
cal Algorithms Group'*® (NAG). Resi téz linearni, kvadratické a nelinearni tilohy
a ulohy vedouci k vyuziti metody nejmensich ¢tverct jak pro linearni, tak nelinearni
piipad. Obecné se piedpoklada, Ze ucelové funkce jsou spojité a lokalni feSeni (mini-
mum nebo maximum) jsou hledany pro funkce, které nejsou konvexni. Nicméné, pii-
kaz LpPSolve akceptuje celociselné funkce a piikaz NLPSolve umoziiuje globalni op-
timalizacni algoritmus pro funkce s omezenimi.

o Balik PDEtools tvoii soubor piikazli a postupli pro hledéni analytickych feseni parci-
alnich diferencidlnich rovnic (PDE). Je zalozeny na knize ES Cheb-Terraba a K. von
Biilow [25] a na pokracovani této publikace stejnych autort z roku 2004.

o Baliku Plottools tvoii piikazy pro vytvareni zédkladnich grafickych objektli a umoznuje
zmeénit stavajici struktury grafii. Grafické objekty jsou napt. geometrické tvary, Sipky,
a body, a mohou byt zobrazeny bud’ ve stavajicich grafech nebo na oddélenych osach
grafu. Transformace zahrnuje rotaci, posunuti a Upravu vsech typt grafl.

o Balik ScientificErrorAnalysis poskytuje reprezentaci a konstrukce ¢iselnych velicin,
které jsou zastoupeny stfedni hodnotou a pfidruzenou neurcitosti nebo zatizenim chy-
bou s ur¢itou mirou/stupném presnosti, jejiz hodnota je predem znama.

o Balik Sockets tvofi sada nastrojli pro sitovou komunikaci v Maple. Piikazy v tomto
baliku umoznuji pfipojit se k procesim na vzdalenych pocitacich v siti (naptiklad
v ramci intranetu nebo internetu) a vyménovat si data s témito procesy. Zejména
umoznuje, aby dva nezavislé Maple procesy bézici na riznych pocitacich v siti komu-
nikovaly spolu navzajem.

e Balik Threads poskytuje na uzivatelské urovni piikazy pro psani paralelnich kéda
v Maple, tzv. Multithreading'?'. Poskytuje tak vice cest pro sou¢asné provadéni sou-

"9 http://cs.wikipedia.org/wiki/Java_Database Connectivity

120 http://www.nag.co.uk/about_nag.asp

2! Multithreading je obecné oznadeni pro schopnost programu sam sebe vétvit - program se vétvi na
tzv. vlakna (threads), ktera mohou bézet soucasné. Moznost paralelniho provadéni né€kolika vétvi
vypoctu v ramci jednoho procesu nad jednim adresovym prostorem (vicevlaknové aplikace). VSech-
na vladkna (jedné aplikace) sdileji systémové zdroje, napi. pamét (na rozdil od multitaskingu, kde

62



béznych vypocti. Maple pak zaroven provadi veétSi pocet vypoctl, bézi-li na viceja-
drovém stroji (pocitaci).

o Balik Tolerance poskytuje prostredi pro provadéni vypoctii v Maple s veli¢inami za-
hrnujicimi tolerance.

6.1.4 Shrnuti

Maple je vykonng, interaktivni prostiedi pro védecké vypocty a jejich vizualizaci. Maple
integruje symbolické vypocty prakticky ve vSech oblastech matematiky (integralni
a diferencidlni pocet, linearni algebra, nelinedrni, obycejné, parcidlni diferencialni a integralni
rovnice, numericka analyza) s numerickymi vypocty a zpracovanim grafii do uzivatelsky pfi-
jemného prostiedi, ve kterém se problémy a feSeni zapisuji stejn¢ jako v matematice bez nut-
nosti jejich programovani.

V Maple je mozné vykreslit rizné druhy grafii: dvourozmérmné pro funkce jedné promeén-
né, tiirozmérné pro funkce dvou proménnych, déle vizualizace numerického feSeni obycej-
nych, parcialnich a algebraicko-diferencialnich rovnic VSem grafim je mozné interaktivné
meénit vzhled, a to jak pfi jejich vytvafeni, tak po jejich nakresleni. Maple umoziuje stinovat
tiirozmérné grafy s ur¢enim zdroje dopadajiciho svétla, animovat dvou a tfirozmérné grafy
a mnohem vice. Maple dovoluje vkladat do grafii ovladaci prvky (tlacitka apod.), a vytvéret
tak aktivni graficky ovladané uzivatelské rozhrani. Existuje mnoho voleb parametrt, které
mohou byt pouzity v piikazech plot a plots. Patfi mezi né moznosti zvoleni rastru (mfizky,
os, titulky a dal$i), moznosti generovani grafi (adaptivni miizka a detekce nespojitosti)
a moznosti zobrazeni (barvy, styly osvitu a vypln¢, prihlednost, atd.).

Maple je interaktivni systém pocitaCové algebry, ktery umoznuje feSit mnoho matematic-
kych problémi podstatné rychleji nez pti pouziti klasickych numerickych metod. Maple mé
také export kdédu do programovacich jazyka C, C++, Fortran, Java, Visual Basic a MATLAB,
konektivitu s MS Excel, MATLAB, C, CAD systémy, Java, Fortran 1 webovymi portaly. Za-
kladni vlastnosti Maple je jeho otevienost a snadna rozsititelnost, ktera umoziuje dopliiovat
ptikazy Maple o napsané funkce i celé aplikace. K Maple je mozné navic si stdhnout
z Application Centre celou fadu specificky zamétenych aplikaci, které jsou ureny pro feseni
konkrétnich typt problémi. Jednou z nejoceniovangjsich vlastnosti Maple pro jeho pouZiti ve
védeckych vypoctech je jeho velmi rozsahla ndpovéda, kterd byla v této kapitole informativné
zminéna.

6.2 Védecké vypocty s vyuzitim MATLABu

Aplikaéni software MATLAB je integrované programovaci prosttedi pro vyvoj algoritmi
(programovaci jazyk) pro védecké vypocty, zejména matematické modelovani, numerické
vypocty a pocitacovou simulaci, analyzu dat a vizualizaci. Dale paralelni vypocty, zpracovani
signall, navrhy fidicich a komunikac¢nich systémil. UmoZiiuje jak interaktivni préci, tak vyvoj
rozséahlych aplikaci.

jsou jednotlivé procesy zcela oddélené). Cas vlakntim piidéluje operaéni systém (podle jejich prio-
rit).
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MATLAB vyviji vice nez tficet let americkd spole¢nosti Mathworks Inc. Na jeji webové
strance'? (obrazek 6.9) lze nalézt dalsi informace o MATLABu tykajici se napt. vyvoje algo-

Lo oo 123 . e 124 . . 125 IR
ritmi a aplikaci =, analyzy a zpracovani dat =, vizualizace dat *, demoverzi aplikaci
a webinait'*°,

G; United States F | ContactUs | Store [ lzj
m Mathworks' Accelerating the pace of engineening and science : .
Create Account | LogIn
Products & Services Solutions Academia Support User Community Events Company
MATLAB Overview MATLAB - The Language Of Technical Computing [ Contact sales
Description ) Free technical kit
Function List ‘:‘_1 MATLAB® is a high-level language and interactive e
. . & Trial software
Demos and Webinars environment that enables you to perform computationally
intensive tasks faster than with traditional programming Share
System Requirements

languages such as C, C++, and Fortran,
Latest Features

Support & Training Introduction and Key Features Get Pricing and

Licensing Options
Product Support Developing Algorithms and Applications

Documentation

Analyzing and Accessing Data

Visualizing Data R20] ]b

Performing MNumeric Computation

Downloads & Trials

Training

Available September 2011
Consulting Publishing Results and Deploying Applications » Waich the video
Other Resources » Download now

Technical Literature NEW Object-Oriented Programming in MATLAB E—
User Stories MATLAB & Simulink Student
Retated Books Leam more about MATLAS v Free MATLAB Interactive e
News and Events =¥ Technical Kt

= View a Video: Getting Started with MATLAB

» Walch a Webinar: Introduction to MATLAB MATL AB

= Get MATLAB Trial Software Mobile

= Contact Sales | Get a Quote Connect to your

MATLAB remotely
from your iPhone,
iPod touch, or iPad.

MATLAB Add—On Products | MATLAB Applications

MATLAE is the foundation for Simulink and all other MathWorks products, and can be extended with

» Download

add-on products for:

& Parallel Computing ® Computational Finance
Math, Statistics, and Optimization ® Computational Biology
Control System Design and Analysis F Code Generation

Signal Processing and Communications [ Application Deployment
Image Processing and Computer Vision Database Connectivity and Reporting
® Test & Measurement

Obr. 6.9 Webova stranka spolecnosti Mathworks popisujici MATLAB™

Distributorem MATLABu v CR je spole¢nost HUMUSOFT s.r.o, ktera poskytuje na
svych webovych strankach velké mnoZstvi nejnovéjsich informaci o MATLABu v &eting'?’,
viz obrazek 6.10.

Je zde napt. uveden seznam viech aplikagnich knihoven (toolboxi)'**, nebo seznam apli-
ka&nich oblasti'?’, kde je jedna z aplika¢nich oblasti vypo&etni biologie'*’

122 http://www.mathworks.com/products/matlab/

12 http://www.mathworks.com/products/matlab/description2.html
12 http://www.mathworks.com/products/matlab/description3.html
125 http://www.mathworks.com/products/matlab/description4.html
126 http://www.mathworks.com/products/matlab/demos.html

" http://www.humusoft.cz/produkty/matlab/matlab/

128 http://www.humusoft.cz/produkty/matlab/aknihovny/

12 http://www.humusoft.cz/produkty/matlab/#aplikacni-oblasti
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(wodni strinka > Produkty > MATLAB, Simulink > MATLAB

@ MATLAB oI Kontaktovat prodejce

%\ Technicka podpora

P — ey T e T e
i O — . I
Simulink \D . \!) A .‘_D
Aplikacni knihovny L 1= L L 4
AplikaZni oblasti Getting Started with MATLAB Working in the Development Environment Writing & MATLAB Program

Primyslova odvétvi
Vyuka a zakladni  Jazyk pro technické vypoéty
wyzkum
K on bk MATLAB je integrnvané prostiedi pro védeckotechnické vypoéty, modelovani,
navrhy algoritmu, simulace, analyzu a prezentaci dat, paralelni vypoéty, méfeni
a zpracovani signall, ndvrhy fidicich a komunikanich systémi. MATLAB je
nastroj jak pro pohodinou interaktivni praci, tak pro vyvo] Sirokého spektra
Konference TCP 2011 aplikaci.

= Cenik produktd

Infoermaéni materialy

Zkusebni verze

Vypoetni systém MATLAB se béhem uplynulych let stal celosvétovym
standardem v oblasti technickych vypoitl a simulaci ve sféfe védy, vvzkumu,
COMSOL Multiphysics primyslu i v oblasti vzdélavani.

Systémy dSPACE
WITNESS

Licenéni informace

MATLAB poskytuje svym uZivatelim nejen mocné grafické a vypodetni nastroje,
ale i rozsahlé specializované knihovny funkei spolu s vykonnym programovacim
Real Time Toolbox jazykem &étvrté generace. Knihovny jsou svym rozsahem wyuZitelné prakticky
R ve viech oblastech lidské innosti.

MEFici karty (pro PC)

Viukové modely Diky své architektufe je MATLAB urfen zejména tém, ktefi potfebuji Fesit
potetné naroéné dlohy a pfitom nechtéji nebo nemaji &as zkoumat
matematickou podstatu problémi. Vice nei milion uZivateld po celém svété

HeavyHorse

Skoleni vyuZivd moZnosti jazyka MATLABuU, ktery je mnohem jednodudsi neZ napfiklad

Fortran nebo C a ktery skytd obrovsky potencidl produktivity a tvofivosti. Za

Workshopy nejsilnéjsi stranku MATLABU je povaZovano mimofadné rychlé vypodetni jadro s

WWW seminafe optimalnimi algoritmy, které jsou provéfeny léty provozu na Spikovych

. . . pracovidtich po celém svété. MATLAB byl implementovan na viech vyznamnych
KalendaF udalosti platformach (Windows, Linux, Sclaris, Mac).

Archiv MATLAE Desktop - intuitivni rozhrani
Co systém MATLAB nabizi? ) ) . .
- Ve konfigurovateiné dle poZadavkl ufivatele

Obr. 6.10 Webova stranka spolecnosti HUMUSOFT popisujici MATLAB.

6.2.1 Vypocetni prostiedi syst¢ému MATLAB

MATLAB ukladéd vSechna ¢isla v tzv. dvojité pfesnosti (double precison) a umoziuje
zvolit i uspornéjsi formu, jak bylo zminéné ve ¢tvrté kapitole.

Kromé¢ jednodussich datovych typti podporuje MATLAB také typy slozitéjsi. Naptiklad
jde o vicerozmérna pole realnych nebo komplexnich cisel, dale o tzv. pole bunék, tedy struk-
tury podobné maticim, ve kterych ovS§em kazdy prvek muiize byt jiného typu.

Podobné 1ze tvotit datové struktury pfipominaji struktury zndmé z programovacich jazy-
ki Pascal, Fortran, C++ apod. Skladanim t&€chto datovych typt je pak moZné vytvofit libovol-
n¢ slozité datové struktury.

Vypocetni jadro je v MATLABu implementovano s vyuZitim zakladnich matematickych
knihoven s podporou vice jader podobné jako v Maple. K vyuziti této vlastnosti systému staci
pouze zékladni verze MATLABu. Pfitom implementace zadné dodate¢né aplika¢ni knihovny
(toolboxu), ani psani paralelnich algoritmii neni tieba. Neni ani nutné nijak upravovat diive
vyvinuté programy, zrychleni vypoctu se projevi automaticky, podrobnéji je to uvedeno
v sedmé kapitole.

Nejpodstatngj$i soucasti numerického jadra MATLABu jsou algoritmy pro operace
s maticemi realnych a komplexnich ¢isel. MATLAB umoziuje provadét vSechny bézné ope-
race, jako jsou nasobeni matic, uréeni inverzni matice k dané matici, vypocet determinantu
atd. V nejjednodussi podobé je mozno jej pouzit jako maticovy kalkulator, protoze vSechny
ptislusné operace se do MATLABu zapisuji témet stejné, jako bychom je zapsali ruéné
v papirové podobg.

Vektor redlnych ¢isel miize v MATLABu predstavovat i koeficienty polynomu a operace
s polynomy jsou v ném rovnéz obsazeny. Vektory v MATLABu mohou také reprezentovat
casové fady nebo signaly a MATLAB obsahuje funkce pro jejich analyzu, jako jsou vypocet

B0 http://www.humusoft.cz/produkty/matlab/oblasti-vyuziti/biologie/
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sttedni hodnoty, hledani extrémt, vypocet smérodatné odchylky, korela¢nich koeficientd,
rychlé Fourierovy transformace a;..

Grafika v MATLABu umoznuje snadné zobrazeni a prezentaci vysledka ziskanych vy-
poctem. Je mozné vykreslit rizné druhy grafi: dvourozmérné (2D) pro funkce jedné promén-
né, tfirozmérné (3D) pro funkce dvou proménnych, histogramy, vyseCové grafy a dalsi. VSem
grafickym objektlim je mozné libovolné ménit vzhled, a to jak pii jejich vytvareni, tak po je-
jich nakresleni. Je mozné stinovat tfirozmérné grafy s uréenim zdroje dopadajiciho svétla,
provadet animaci 2D a 2D grafli, zobrazovat kontury a transparentni objekty, pouzivat pseu-
do-barevné zobrazeni, a mnoho dal§iho. VétSiny téchto efektl je mozné docilit jednim nebo
n¢kolika ptikazy.

Obrazky v grafickych oknech MATLABu jsou dynamické. Kazdému nakreslenému ob-
jektu je ptifazen identifikator, jehoz prostfednictvim je mozné ménit vlastnosti objektu, a tim
ijeho vzhled. Vzhled grafickych objektl je také mozno ménit interaktivné pomoci liSty na-
stroji umisténé pod zéhlavim obrazku. Graficky systém v MATLABu, nazvany Handle Gra-
phics, dovoluje vkladat do obrazl ovladaci prvky (tlacitka apod.), a tak vytvafet aktivni gra-
ficky ovladané uzivatelské rozhrani.

Vsechny moduly MATLABu jsou popsany v rozsahlé dokumentaci ve formatu pdf nebo
v hypertextové on-line dokumentaci, ktera uzivatelim usnadnuje orientaci v spektru moznosti
pro uzivani funkci MATLABu. Oteviena architektura MATLABu inspirovala mnoho firem
MATLAB o dalsi knihovny a néstroje, anebo zajistuji propojeni MATLABu s jinymi specia-
lizovanymi programy. Rodina MATLABu tak obsahuje kromé¢ vice nez devadesati modula
vyvinutych spolecnosti MathWorks jesté¢ dalSich vice nez tfi sta produkti of jinych firem
a velké mnozstvi voln¢ pristupnych akademickych aplikaci na webu.

6.2.2 Zakladni prace se systtmem MATLAB

Hlavni okno MATLABu je na obrazku 6.11. Pod hlavickou hlavniho okna je umisténo
standardni menu, které sestava ze sedmi submenu (MATLAB verze 7.6.0 - R2008a).

Submenu File obsahuje ptikazy pro standardni praci s tzv. m-soubory (m-soubory obsahu-
ji posloupnosti volani funkci MATLABu). Ptikaz New/M-file slouzi k vytvoteni prazdného
nového m-souboru. Pomoci piikazu Open otevieme existujici m-soubor. Z dalSich polozek
zminme piikaz Set Path, ktery slouzi k nastaveni cesty do pracovniho adresafe, a polozku
Preferences slouzici k nastaveni uzivatelského prosttedi MATLABu.

Submenu Edit obsahuje standardni edita¢ni ptikazy jako kopirovani vybraného textu
z okna do schranky (Copy), vloZeni obsahu schranky do okna (Paste), mazani vybraného tex-
tu v okné (Delete) apod.

Dalsi submenu Debug obsahuje piikazy pro krokovani spusténych skriptli a nastaveni
tzv. break-pointii (mist, kde se ma spustény program zastavit). Submenu Parallel pak obsahu-
je nastroje pro nastaveni konfiguraci pro paralelni spousténi skripta.

Dale zmifime submenu Desktop, které¢ umoznuje ptizpisobit uzivatelské rozhrani. Lze
aktivovat ty casti uzivatelského prostredi, které je tfeba mit zobrazeny a deaktivovat Casti,
které chceme skryt. Lze provadét 1 dalsi nastaveni uZivatelského prostfedi. Submenu Windows
obsahuje seznam otevienych pracovnich oken a otevienych m-souborti. A kone¢né submenu
Help umoziuje ptistup k ndpovédé MATLABu.

66



File Edit Debug Parallel Desktop Window Help
NS sRR9 o @l B | @ eavarss
* Shortcuts @ HowtoAdd [Z] What's New
Warkspace ™ O # x| Current Directory

2L EL LY MESET
Name = Walue

[1.1000 4.3000 5.3000;7.200 -3000 5.3000
[-7.1000;8.2000] . 4000 2.0000
[51.2300;-2.6500;-21.2300]

.2]

=7.1000
B8.2Z000

>» T = A *B
7?7 Error using ==> mtcimes
Inner matrix dimensions must agree.

4 L

»» C = A' * B

Command History
: T

Cc =

51.2300
—2.£500
—-21.2300

>>|
<

Obrazek 6.11 MATLAB uZivatelské rozhrani.

Pod fadkem s menu je umisténa ndstrojova lista s tlacitky, kterd odpovidaji nejCastéji po-
uzivanym polozkdm menu. Pod néstrojovou liStou je jiz plocha hlavniho okna MATLABu
s pracovnimi okny. Nejdulezitéj§i okno je umisténo zcela vpravo a nese ndzev Command
Window (pfikazové okno). Do piikazového okna vepisujeme volani funkci MATLABu.
MATLAB na kazdé volani bezprostiedné reaguje. Tedy pracuje jako interpret.

Podivejme se na obsah piikazového okna na obrazku 6.11. Na prvém fadku néas symbol
>>vyzyva k zadani ptikazu do MATLABu. VloZenim textu:

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

vytvofime matici 4 o dvou tadcich a tfech sloupcich. Prvky matice vepisujeme do lomenych
zavorek po tadcich. Cisla v fadku oddélujeme ¢arkou (piipadné mezerou). Radky matice od
sebe oddé¢lujeme stfednikem. Pokud po zapsani uvedeného textu stiskneme klavesu Enter,
zadana matice se v pfikazovém okné vypise ve tvaru, na ktery jsme u matic zvykli. Pfed vypi-
sem chybi symbol >>, coz indikuje skutec¢nost, ze se jedna o vypis. Chceme-li zabranit tomu,
aby se zadana matice v ptikazovém okné¢ vypsala, musime ukoncit fadek sttednikem.

Druhym ptikazem, ktery je zapsany do piikazového okna MATLABu, vytvotime sloup-
covy vektor B:

B = [-7.1; 8.2].

Ve tietim ptikazu chceme vypocitat matici C, ktera bude sou¢inem matice 4 a vektoru B,
ale zapomnéli jsme matici 4 transponovat, a proto MATLAB ohlasil chybu, viz obrazek 6.11.
Ve ¢tvrtém piikazu jsme matici 4 jiz transponovali (operator apostrof), takze vypocet prob¢hl
spravng.

Z uveden¢ho prikladu je vidét, z2e MATLAB provadi maticové operace. Nemusime tedy
vzajemné nasobit jednotlivé prvky matic a vektorii a souciny scitat. Staci korektné zapsat ma-
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ticovou operaci a o zbytek se postard vypocetni jadro MATLABu, které je pro maticové ope-
race optimalizovano.

Vlevo nahote od piikazového okna na obrazku 6.11 je okno se zdlozkami Workspace
(pracovni prostor), kde jsou informace o proménnych alokovanych v rdmci vykonédvaného
programu (v naSem piipad¢ matice 4, B a C) a Current directory (soucasny adresar), ktery zob-
razuje presnou cestu do adresare a seznam soubord, které se v tomto adresaii nachazeji.

Vlevo dole od ptikazového okna je okno se zalozkami Command History (historie ptika-
z) obsahujici ¢asovou posloupnost piikazl, které jsme postupné zadavali do piikazového
okna. Ptikazy zobrazené v okné s historii ptikazl 1ze z tohoto okna pfimo spoustét. Lze je
také kopirovat do ptikazového okna ¢i vytvareného m-souboru, atd.

6.2.3 Aplikac¢ni knihovny

Produkty
MATLAB & Simulink
MATLAB
Simulink

Aplikaéni knihovny
Aplikaéni oblasti
Priimyslova odvétvi
Vyuka a zakladni
wvyzkum
Knihy a publikace
Informaéni materialy
Zkuiebni verze
Konference TCP 2011
=1 Cenik produktd
Licenéni informace
COMSOL Multiphysics
Systémy dSPACE
WITNESS
Real Time Toolbox
MEFici karty (pro PC)
Viukové modely
HeavyHorse
Skoleni
Workshopy
WWW seminare
Kalendar udalosti

Archiv

O nas

=

Student
Challenge

© Aplikaéni knihovny pro MATLAB, Simulink

=4 KontaKoval progejce
A\ Technicka podpora

Otevfend architektura MATLABU a Simulinku vedla ke vzniku knihoven funkel a blokili, nazyvanych toolboxy a blocksety, které rozdifujl

pousiti program( v pFisluénych védnich a technickych obarech.

4\

MATLAB® a aplikaéni knihovny (toolboxy)

MATLAB

Paralelni vypocty:
Parallel Computing Toolbox
MATLAB Distributed Computing Server

Matematické vypocty, statistika a optimalizace:
Statistics Toolbox

Curve Fitting Toolbox

Optimization Toolbox

Global Optimization Toclbox

Symbaolic Math Toolbox

Partial Differential Equation Toolbox

Neural Network Toolbox

Model-Based Calibration Toolbox

Nawvrh a analyza Fidicich systémi:
Control System Toolbox

System Identification Toolbox

Fuzzy Logic Toolbox

Robust Control Toolbox

Model Predictive Control Toolbox
Aerospace Toolbox

Zpracovani signald a komunikace:
Signal Processing Toolbox

DSP System Toolbox

Communications System Toolbox
Wavelet Toolbox

RF Toolbox

Phased Array System Toolbox
Fixed-Point Toolbox

Zpracovani obrazu:

Image Processing Toolbox
Computer Vision System Toolbox
Image Acquisition Toolbox

Simulink® a aplikaéni knihovny (blocksety)

Simulink

Modelovani systémi v pevné fadové carce:
Simulink Fixed Point

Modelovani systémi diskrétnich udalosti:
Stateflow
SimEvents

Modelovani fyzikalnich soustav:
Simscape

SimMechanics

SimDriveline

SimHydraulics

SimElectronics

SimPowerSystems

Navrh a analyza Fidicich systémi:
Simulink Control Design

Simulink Design Optimization
Aerospace Blockset

Zpracovani signald a komunikace:
DSP System Toolbox

Communications System Toolbox
SimRF

Computer Vision System Toolbox

Automatické generovani kédu:

Simulink Coder

Embedded Coder

Simulink HDL Coder

Simulink PLC Coder

DO Qualification Kit (pro DO-178)

1EC Certification Kit (pro IS0 26262 a 1EC 61508)

Tvorba prototypd Fidicich systémd a HIL simulace:

Obr. 6.12 Aplikacni knihovny pro MATLAB.

Oteviena architektura MATLABu vedla ke vzniku aplika¢nich knihoven funkci, nazyva-

nymi toolboxy, které rozsituji jeho pouziti v pfisluSnych védnich a technickych oborech (ob-

razek 6.12). Tyto knihovny nabizeji pfedzpracované specializované funkce, které je mozno

rozSifovat, modifikovat, anebo jen Cerpat informace z pfehledné¢ dokumentovanych algoritma.
Oblasti jejich vyuziti jsou:
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o aplikovand matematika — matematické vypocty, analyza, vizualizace a vyvoj algo-
ritmu;

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

e zpracovani signalu a komunikace — model-based design v navrhu komunikacnich sys-
témi a systémi pro zpracovani signalu zahrnujici simulaci, automatické generovani
kodu a verifikaci;

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

o mgéfeni a testovani — propojeni s méficimi kartami a ptistroji, analyza dat, vizualizace
a nastroje pro aplikace v oblastech méteni a testovani;

o matematické biologie — analyza, vizualizace a simulace biologickych dat a systémd;

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

o modelovani fyzikalnich soustav — intuitivni tvorba modelii fyzikalnich soustav meto-
dou fyzikalniho modelovani.

6.2.4 M-soubory

Praci v MATLABu zna¢n¢ usnadiiuje vytvareni vlastnich programi — skriptd. Tato sku-
teCnost dovoluje uzivateli pfi feSeni rozsahlejSich problémi zapisovat potifebné piikazy do
skriptt, které Ize ulozit na disk pocitace a pozd¢ji kdykoliv vyvolat.

Uzivatelem vytvorené skripty se ukladaji do soubort s ptiponou m a z tohoto diivodu jsou
i Casto oznacovany jako m-soubory (m-files). Jinymi slovy skript je textovy m-soubor obsahu-
jici seznam piikazit MATLABu, ktery po zavolani v pfikazovém tadku jednotlivé ptikazy
postupn¢ zpracovava. NapiSeme-li pak v piikazovém okné¢ za symbol >> jméno tohoto
m-souboru (bez piipony .m), MATLAB za¢ne brat fadek po fadku jeho obsah a postupné vy-
konavat v ném uvedené instrukce.

Uzivatel skripty vytvafi ve specidlnim M-editoru, viz obrazek 6.13. JelikoZ se vSak jedna
o textové soubory, je mozné je prohlizet nebo i editovat béznym textovym editorem.
V MATLABu jsou obdobnym zptsobem, tedy pomoci skriptl, vytvafeny také veskeré funkce
¢i objektové tridy.

m} CHHTEMPYMATLAB \soucet.m - | ] |i|
Bile Edit Wiew Text Debug Breakpoints WWeb  Window Help

D@ EE| 2R | d#H| Q8| BRE DE|sucl= = x
function [s]=souceti{a,b) =
% BOUCET - soucet dvou cisel

% s=soucet({a,b)

% a,b ... scitance

%

£

s

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

e e I e

el

| |

Ready

Obrazek 6.13 Okno M-editoru.

6.2.5 Shrnuti

MATLAB je vykonné interaktivni prostiedi pro védecké a inzenyrské vypocty
a vizualizaci dat. MATLAB integruje numerickou analyzu, maticové vypocty, zpracovani
signalii a grafiku do uzivatelsky ptijemného prostiedi, ve kterém se problémy a feSeni zapisuji
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stejné jako v matematice bez tradi¢niho programovani. MATLAB je interaktivni systém, je-
hoz zakladnim datovym prvkem je matice, u které se nezadava typ. To umoziiuje feSit mnoho
numerickych problémt podstatné rychleji nez pfi pouziti klasickych programovacich jazykt
(Fortran, Basic nebo C). Snad nejocenovanéjsi vlastnosti MATLABu je jeho snadné rozsifi-
telnost, kterd umoznuje dopliiovat systém o individualné napsané funkce (m-soubory) i celé
aplikace. K MATLABu lze navic pofidit celou fadu specificky zamétenych nadstaveb, apli-
kacnich knihoven (toolboxt), coz je kolekce m-soubort, ktera je uréena pro feSeni konkrét-
nich typt problému.

6.3 Védecké vypocty s vyuzitim SPSS

Aplikaéni software SPSS (Statistical and Presentational System Software, diive Statisti-
cal Package for Social Scientists) byl pivodné vytvofen 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 nejriiznéjSich oblasti, véetné technickych obor,
biologie a dalSich pfirodnich 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 napt. SAS™' system, Statgraphics'*?, Statistica'*>, BMDP"** apod.
analyzy. SPSS do zna¢né miry uspokoji i ndro¢né uzivatele, ktefi potiebuji vyuzivat klasifi-
ka¢ni techniky, regresni modely, zpracovavat data z oblasti analyzy pfeziti a jiné pokrocilé
analytické nastroje. Déle obsahuje zakladni funkce pro manipulaci s daty a moznost ulozeni
a exportu vysledki.

Prvni verze aplika¢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
zékladni statistické nastroje a funkce umoziujici management dat (napt. vybér dle kritérii —
case selection). Manudl k software SPSS [22] vydany v roce 1970 byl oznaen jako jedna
z knih, které nejvice ovlivnily tehdejsi sociologii.

Postupem vyvoje se SPSS rozrostl o nastroje pro analyzu a statistické testovani dvou
avice proménnych (ANOVA, t-test, korelace), jejich neparametrické varianty, linedrni
a nelinearni regresi (predikci), clusterovani, shlukovani, diskrimina¢ni analyzu a dalsi funkce.
V navaznosti na tento vyvoj jsou rozsifovany moznosti nastaveni parametrt analyz.

Vroce 2006 byl graficky uZivatelsky interface ptepsan do jazyka Java (verze 16.0)
a SPSS se stal pln¢ kompatibilni s opera¢nimi systémy Windows, Mac OS X a Unix (Linux).
Aktualni verze SPSS 20.0 byla uvolnéna na trh v listopadu 2011. Dalsi verze je ocekdvana
v dubnu 2012.

koupenim SPSS Inc. v listopadu 2009 spolecnost IBM, ktera vydava a distribuuje nové verze
IBM SPSS Statistics pravidelné kazdych dvanact azZ osmnact mésict.

Na webovém portalu IBM vénované software IBM SPSS Statistics'*®, ktera je na obrazku
6.14, spolecnost IBM informuje uzivatele komplexné soucasné verzi tohoto software. V IBM
SPSS Statistics 20 pokracuje zptistupnovani pokrocilych statistickych metod diky vylepse-

B http://www.sas.com/

2 http://www.statlets.com

133 http://www.statsoft.cz

1% http://www.statistical-solutions-software.com/
13 http://www-01.ibm.com/software/analytics/spss/
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nym nastrojiim, vystuptim a snadno pouzitelnym funkcim. Tato verze se zaméfuje na rozsifo-
vani analytickych moznosti pomoci:

e zobrazovéani v mapach — pfidani geografického rozméru do analyz a reporti;

e zdokonaleni existujicich procedur;

o dalsi vylepSeni vedouci k vétsi analytické produktivité.

United States [ change |

Solutions ~ Services Products ~ Support & downloads ~ My IBM ~ ‘Weicome [ IBM Sign in ] [ Register ]

Analysis taken in a bold
new direction

Stunning new mapping features
in IBM SPSS Statistics 20

= View the online demo

SPSS predictive analytics software and solutions Learn more about IBM® SP55® software »
Predictive analytics helps your organization anticipate change - B SPES Statisfics puts the power of advanced statistical
so that you can plan and carry out strategies that improve analysis in your hands.
outcomes. By applying predictive Iyt luti to data you
already have, your organization can uncover unexpected - With |E1 SPSS Modeler, you can quickly discover pattems -
palterns and associations and develop models to guide and trends in your data more easily, using a unigue visual
front-line interactions. This means you can prevent high-value interface supported by advanced analylics. . .
customers from leaving, sell additional senices to current -
customers, develop successful products more efficiently, or )
identify and minimize fraud and risk. Predictive analylics gives f;h?:n:calﬁig "','?,"E Efnp.e uple s aﬂﬂudes preferences, and
you the knowledge to predict... and the power to act R g
- Leam more and visit our Download Center - Use IBLI SPSS Deployment products to drive high-impact
decisions by making analytics a vital part of your business.
White Papers »
Academic »
Embed
%\ 74 IBM SPSS Statistics 20: Unlock Creating maps in IBM SPS5S Business Analytics: Statistics
ﬁ your data Statistics 20 Overview Demonstration
Optimize business outcomes through See how to create maps with your High level view of the benefits of IBM
confident prediction, planning and data SPSS Statistics
action -+ Watch this demo — Watch this demo
-» Watch this webinar

Obr. 6.14 Webovy portal IBM vénovany IBM SPSS Statistics.

Vyhradnim partnerem spolecnosti IBM pro distribuci softwaru IBM SPSS Statistics (dale
zkracené SPSS) v Ceské a Slovenské republice a poskytovatelem analytickych, statistickych
a data miningovych sluzeb je spolenost ACREA CR'™® kterd byla zaloZena v roce 1995
a nabizi Siroké portfolio feSeni zamétenych na sbér dat, statistické analyzy, data mining, pre-
zentaci a vyuziti vysledkd.

136 http://www.acrea.cz/
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6.3.1 Vypocetni prostiredi SPSS

SPSS se spusti ze startovaciho menu pocitace vybérem polozky (Programy > IBM SPSS

Statistic) nebo kliknutim na ikonu IBM SPSS Statistics na plose obrazovky.

Po spusténi se oteviou dvé okna. Aktivni okno ma nazev IBM SPSS Statistics 20. Pro-
stfednictvim tohoto okna lze otevfit diive pouzivané a oteviené soubory (z historie), spustit
tutorial, pfipadné ziskat data z databaze. Pokud neni zvolena zadna z téchto moznosti, pak se

po kliknuti na tlac¢itko OK objevi menu pro vybér dat — Open Data, viz obrazek 6.15.

& Untitled1 [DataSet0] - IBM SPSS Statistics Data Editor

Edit ‘“iew Data Transform Analyze Direct Marketing Graphs  Utilties

SHE 0 -« Bl &

\# IBM SPSS Statistics 19 x|

1 T —

2 IBM SPSS Statistics

3

4

= Wbt would you like to do?

6 Open an existing data source ‘ u

7

- - © Run the tutorial
HAZlinPudy _sondywstup_sondy_12_vse2 sav

9 E'RECETOX\201 1\ Zlinsko_SankavOd M_Sanky'wvstup E-" &)

Type in data

10 E'RECETOX\201 1\ Zlinsko_SankavOd M_Sanky'vstup -

1 1 n_ - - - _ u

12 .

(] Open ancther type of file © DNCIEETHET

13 .

14 Mare File: !

5 ERECETOX\201 1\Zlinsko_SankalOd M_Sanky\Output © create new guery
E\RECET Kiskript! sp uging Database Wizard

15 E\RECETON\2 kitabulky bez limtuu.spy

17 . .
LI —— LI N

18

19

El Don't show this dialog in the futurs
— Lok J (cancel]

# Open Data x|
Laok in: lEﬁ English
Q accidents zav Q anticonvulsants say Q hehavwior_|
Q adl.zav Q bankloan. say Q hrakes.za
Q advert zav Q bankloan_kinning &y Q hreakfast |
Q aflatoxin.saw Q bankloan_cs.sav Q hreakfast |
Q aflatoxin20.say Q bankloan_cs_novweights sav Q hroadbani
Q anorectic zav Q behavior zav Q hroadbani
[E— [F]
File name: | | | Hiii I
Files of type:  |SPSS Stafistics (*.sav) o~ @
~ |Portable (* por) - Eiiii
[ Minimize Excel (*.xls, *.xlsx, *xlsm)
Lo ) (e )
Sylk (*.=lk)
dBaze (*.dbf)
SAS (*sasThdat, *.5d7, *.5d2, * ssdl, * ssd04, * xpt)
Stata (*.cta)
Text (21, * dlat) -

Obr. 6.15 Vstupni obrazovka SPSS.
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Celkovy koncept uspotfadani voleb a ikon je navrzen podobné jako u konkuren¢niho sta-
tistického software Statistica'’ nebo programi MS Office.

Hlavni okno, ve kterém se uzivatelé nejcasteji pohybuji, je Data Editor, které se pouziva
pro vstup, manipulaci s daty a vybér analytickych funkci. Toto okno se spousti automaticky
pfi startu SPSS.

Dale se v SPSS zavedou zvlastni okna pro zobrazeni vysledkii z pouzitych statistickych
a grafickych nastroji: Quiput Viewer jako okno vystupl a Syntax Editor pro praci se skripty
(syntaxi). Pfepinani mezi okny zabezpecuje tabulator umistény v dolni list¢ obrazovky.

Okno Output Viewer se aktivuje automaticky vzdy po provedeni statistického nebo gra-
fického zpracovani dat. Vystupy zobrazené v okné Output Viewer lze kopirovat a pfenaset do
jinych programi k dalS$imu zpracovani, typicky do MS Excelu.

Okno Syntax Editor lze aktivovat pouze na zaklad¢ uzivatelova pozadavku prostiednic-
tvim menu File.

Jednotliva okna se oteviraji nezavisle a jejich obsah mizeme ulozit v samostatnych sou-
borech s vlastni pfiponou. Oknu Data Editor je ur€ena piipona .sav, pro Output Viewer piipo-
na.spv a pro Syntax Editor pfipona .sps.

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

l_Esoupis_skrlptu.sps - IBM SPSS Statistics Syntax Editor
File Edit View Data Transform Analyze Direct Marketing Graphs Utiities Add-ons Run Tools Window Help e

» O CHomi I > -i0i
iSta s menu
SHEQ G : 2 B» B
SEeM e~ ¥LENRN PO 00 B» B O Gamio i

IEM SPSS Statistics Processor is ready | | [In1Col0 | |NUM

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 opera¢niho systému Windows. Ndzev souboru, se
kterym se pravé pracuje, je umistén vlevo. Vpravo se nachazeji tlacitka minimalizace,
maximalizace a zavieni okna.

2. LiSta s menu (Menu Bar): Nejdulezitéjsi liSta obsahujici nabidky pro zpfistupnéni vétSiny
funkcionalit systému SPSS. Jednotlivd okna v SPSS maji své menu relevantni k jejich
vany ve vSech oknech. Tim je usnadnéno generovani novych vystupl bez nutnosti piepi-
nat mezi okny SPSS.

3. Nastrojova lista (Tool Bar): Obsahuje ikony, které umoziuji rychly a snadny pfistup
k nejpouzivanéjsim funkcim. Nastrojova lista se v jednotlivych oknech SPSS mirné lisi
(stejné jako liSta s menu), Nékterd okna maji vice nez jednu nastrojovou listu.

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

5. Stavovd lista (Status Bar): Je ve spodni ¢asti kazdého okna a udava informace o stavu
daného okna. Napft. o pribéhu vypoctu, zapnuti filtrd, pozici v syntaxi aj.

Jednotlivé funkce v liStach lze vyvolat kliknutim mysi, nebo pomoci klavesovych zkra-
tek. Zatimco menu néstroju je pro piehlednost koncipovano jako rolovaci (drop down) nabid-
ka, funkce v ostatnich liStach se spusti jednim kliknutim.

57 http://www.statsoft.cz/
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6.3.2 Nacteni dat do SPSS a prace s nimi

Pti spousténi SPSS Ize vybrat pifimo z paméti pocitace jiz vytvoreny soubor k jeho ote-
vieni (viz pfedchozi kapitola) a praci s nim. Pokud tak neuc¢inime a i v okné Open Data klik-
neme na tlacitko 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 1ze nahliZzet dvéma zptsoby: Data View a Variable View.
Pfepinaji se ve spodni Casti okna (obrazek 6. 17) nebo poklepanim na ndzev proménné
v zéhlavi aktivni oblasti Data Editoru.

| 37 35 1 4 0 48,00 276 43 89 0

] ) -

IBM SPSS Statistics Processor is ready

Obr. 6.17 Prepinani mezi Data View a Variable View.

Zvolime-li Data View (obrazek 6.18), jsou ve sloupcich jednotlivé parametry (proménné
— variables) a v fadcich jednotlivd méteni (ptipady — cases). V buiikach jsou zobrazeny hod-
noty proménnych jednotlivych méfeni. Tyto hodnoty Ize editovat, kopirovat, pfidavat atd.

| D “ Oznaceni “ LOKALITA “ Frakce H Frakee_2 H Kiemen netekave_B_PH DoT H Naftalen H PCEs H HCHs ‘
AH
4 4 Com_D 1 d 4 19,108129267 02886 17512728 319902575 563 02209 463290
5 5 Cem_E 1 e 5 18652138391 00075 S7T3EZT) 164415175 405 71956 74230
B B Cem_F 1 f B 18 BETR1E107 ZRETA 7IB7EZIZ|  ABAGEION 1021 2533 32983754
7 8 Lom_A 2 a 1 16,011081180 [5788  B9AZENE|  BPRIDEN 47 1026A 447390
8 3 Lom_B 2 b 2 22 646783599 00836 1908972 287748500 14 80748 1.27304
5 10 Lom_C 2 c 3 13753015775 00922 3346996 53092EI0 17 59614 332891
10 11 Lom_D 2 d 4 18,416582575 03028 40303%  S7ISFTEMD 2151268 524737

Obr. 6.18 Hlavicka pro Data View.

Pokud chceme pracovat s proménnou, pak je nutné pouzit druhy zptisob Variable View.
Zde je mozné pridavat/odebirat promeénné, piejmenovat je, definovat jejich datovy typ, popis-
ky aj. (obrazek 6.19). Jméno proménné musi zacinat 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
5 Frakce 2 Murmeric 1" i) Mereni_rec Mone MNone 10 Center &5 Naminal N Input
5] Kfemen Numeric 13 12 Kremen MNone MNone 10 Right & Seale N Input
7 netekave_B_... Mumeric 11 4 f_netekavePAH  None Mone 1a = Right & Soale N Input
8 DoT hlumetic 11 g ooT None None 10 = 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 souborti se provede stejné jako napt. v programech MS Office
prostiednictvim nabidky (File > Open > Data) nebo pomoci tlacitka Open Data Document
nachdzejictho se pod nabidkou File. Nacitané soubory mohou byt vytvorené¢ v SPSS
(s ptiponou .sav), nebo museji byt ulozeny v nékterém z podporovanych formata (viz obrazek
6.15). V nabidce File jsou uvedeny také moznosti uloZeni, exportu, tisku dat a dalsi souvisejici
funkce.
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Pro praci s daty je velmi dilezitd nabidka v 1i§t€ menu Data. Zde lze nalézt vSechny vy-
znamn¢ funkce pro manipulaci s daty (ne s hodnotami!). Dilezita je moznost data validovat
(hledéani duplikaci), fadit, restrukturalizovat (transpozice, preskladani, vytvoreni ortogonality)
a vytvaret vybér z dat dle zvolenych kritérii. Velmi uzite¢na je v SPSS funkce agregace, po-
moci niz lze seskupit na zakladé zvoleného pravidla (napf. primérovanim) jednotlivd méteni
— cases — dle urcité proménné (napt. dle data — roku, viz obrazek 6.20).

2 AgarEaEEEE | 10 4075 1131 Iy
Break Variable(s): \# Aggregate Data: Aggregate Function x|
& CisioLocalty py &b CisloHarizort Summary Statistics Specific Values Mumber of cases
jekt
da :mje Mean First Wieighted
reen g :
& . X @ Mediani Last Wigighted missing
Cadmium rAogregated Yariakhle: § i -
& Cobatt Sum hfinimurm Unwveighted
& Chromium Summaties of Yariable(s): Standard Devistion Maimum Uneveighted missing
Malybdene_median = MEDIAMNMolyb...
‘f Cuprum . . . Percentages
f Malybidene Mickel_median = MEDIAM(Mickel)
& Nickel Lead_median = MEDIAN[Lead) Abave
& Wanadium_median = MEDIAN( Y anad Below  ElE
Lead = =
& wanadium Zincum_median = MEDIAM] Zincum) Inside
& zineum 1 mm———— | Outside LW High:
LIS Fractions
[T Mumber of Cases Name: [M_BRE&K Above
Bielowy Walle:
Save Ingide
@ 2 sporeosted variables to active datasst Outside L High:
Create & new datazet containing only the agoregsted variables
- [Continue] [ Cancel ] [ Help ]
Diataset name:

Obr. 6.20 Funkce agreggate.

Hodnoty v parametrech Ize také ,,rekodovat™ (pievést na jind vyjadieni), pfepocitavat na
nové hodnoty (napf. logaritmickou transformaci), vytvaret z dat casové tfady aj. Tyto funkce
jsou soucasti nabidky v menu Transform.

6.3.3 Analytické moZnosti SPSS

SPSS provadi komplexni statistickou analyzu s danymi daty. Analytické nastroje SPSS
lze pouzit bez nutnosti znat syntaxi SPSS z nabidky Analyze. V SPSS jsou implementovany
jak nastroje pro zakladni popis a charakterizaci dat, tak i pomérné€ velmi pokrocilé prostfedky
(napt. vyhledavéni vzora v datech).

Zékladni funkce pro ptehledové hodnoceni dat jsou: Reports, Descriptive Statistics. Po-
moci téchto funkci ziskdme zakladni popisnou statistiku (minimum, maximum, medidn
a mnoho dals$ich).

Tzv. kiiZovy dotaz, tj. hodnoceni dat agregovanych jinym parametrem (napf. primérna
koncentrace v jednotlivych letech), se vytvaii pomoci funkce Custom Tables, kterou vyvola-
me (Tables > Custom Tables), viz obrazek 6.21.

Funkce Compare Means umoziuje parametrické i neparametrické testovani hypotéz pro
jeden, dva ¢i vice parametrtit (ANOVA). Déle obsahuje funkce pro regresni analyzu. Dostupna
je jak jedno, tak viceparametricka regrese (techniky obecnych a zobecnénych linedrnich mo-
delt).

Nabidka Regression obsahuje mj. metody nelinearniho modelovani (probit regrese, ordi-
nalni regrese, vahované odhady parametrti a dalsi).

Vzijemny vztah mezi parametry sleduji korela¢ni koeficienty. Nastroje pro parametric-
kou, neparametrickou i parcialni korelaci jsou uvedeny v nabidce Correlation.
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{8 Custom Tables x|
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Obr. 6.21 Custom tables — nastaveni agregace dle parametrii ,,projekt* a ,, CisloHorizont “.

Ze zbyvajicich polozek menu jmenujme Analyze, kterd obsahuje pokrocilejsi nastroje pro
analyzu dat a vyhleddvani v datech (data mining). Jsou mezi nimi jiz dfive zminéné klasifi-
kacni techniky a analyza preziti, ddle modely neuronovych siti, techniky redukce dimenzi
(faktorova analyza, korespondenéni analyza) a multidimenziondlniho Skdlovani a vykresleni
ROC kiivek'**. Dalgim velmi uZite¢nym néstrojem je polozka Forecasting. Umoziiuje zpra-
covavat Casové fady (spektralni analyza, sezénni dekompozice, (parcidlni) autokorelace aj.).

U vétSiny z vyse uvedenych funkci lze upravovat metodiku vypoctu a ovlivnit velikost
vystupu pomoci zmény nastaveni parametr pfimo v zaddvacim menu dané funkce.

6.3.4 Grafické vystupy v SPSS

Vystupy z analyz v SPSS jsou jak tabulky hodnot pocitanych veliCin, tak jejich grafy,
ptipadné jen pouze jejich hodnoty. Zakladni grafy v SPSS lze vytvofit pomoci menu Graphs.
vantnich k dané funkci.

Grafické vystupy se v SPSS tvoii nejcastéji uzitim menu Chart Builder nebo pomoci jed-
noduchych privodct Legacy Dialogs.

V menu Chart Builder si nejprve zvolime typ grafu, ktery chceme vykreslit. Poté ptidéli-
me osam piislusné proménné a mizeme zménit nékterd nastaveni pied vykreslenim grafu.
Graf se vykresli do okna Output Viewer, kde je mozné poklepanim na oblast grafu jej dale
upravovat.

Bohuzel editace grafii neni v SPSS dostate¢né¢ intuitivni (zna¢né se 1isi od systémi Ma-
ple, MATLAB i MS Office) a vyzaduje relativné dlouhou dobu na ,,nauceni se* postupii pro
rychlou upravu grafu do podoby, ktera uzivateli nejlépe vyhovuje.

6.3.5 Vystupy z SPSS: Output viewer

Vsechny vystupy z analyz nebo grafické vystupy se v SPSS zobrazuji v samostatném ok-
n¢ Output viewer. Kazdy vysledek vypsany v okné Output viewer je charakterizovan svym
syntaxovym zapisem (log), nazvem pouzité funkce, oznaCenim aktivniho datasetu (zdrojovy
soubor dat pro pouzitou funkci a vysledkem — graf/tabulka).

Aktivni Cast okna vystupli (viz kapitola 6.3.1) je podélné rozdélena na dvé oblasti.
V levé, uzsi, se postupné vytvaii ,,strom* vystupil (postupné popisy vystupll), zatimco v pravé
se nachazeji samotné vystupy. Strom vystupii umozituje snadnou a rychlou orientaci v historii

8 http://en.wikipedia.org/wiki/ROC_curve
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vypsanych/vykreslenych vystupd. Jednotlivé polozky ve stromové struktute lze pfejmenovat
dvojim kliknutim na jejich nazev. Také lze jednotlivé ,,vétve™ stromu mazat a hromadné
oznacovat (pomoci tlacitka Ctrl).

Samotné vystupy v pravé casti okna Ize pojmenovat (oznaceni vice objektli pomoci tla-
citka Ctrl) a kopirovat do dal$iho software (napt. MS Office). Pokud poklepeme dvakrat na
graf, vyvold se Chart Editor, ve kterém miizeme grafy upravovat. V pfipad¢, ze poklepeme
dvakrat na tabulku obsahujici vystup z funkce, zpfistupni se uprava/kopirovani jejich hodnot.
Po kliknuti pravym tla¢itkem je mozné spustit funkci Pivot Table Case Summaries, potazmo
Pivot Trays pro upravu vizualizace tabulky (zplsob vykresleni), viz obrazek 6.22.

‘,F‘ *0utput1 [Document1] - IBM SPSS Statistics Yiewer 10 x|
File Edit Mew Dsta Transtorm  Insert Formst  Analyze R ey 1] - o) x| | tew
== I

j « » + L) . u IE @ _':,-iPivotingTrays |

Case ies® Pivet
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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, a tak ,,naprogramovat® vlastni nastaveni funkci,
je jednou ze silnych stranek SPSS. Okno Syntax Editoru l1ze vyvolat ad hoc pomoci nabidky
(File > New > Syntax) nebo pouzitim n¢kterého z nastrojti analyzy a/nebo grafickych vystupti.

Transiorm  Anaiyze  Dwect Marketng  Orophs  Lbities  Addons  Window  Help

i%ﬂw«&&@mﬁjﬁ%ﬂjas%
jmw ST & = v vss s syeanor

Valabts) ) o e v w'mmmww-a Grphs e AdoorMfbn Tods Wedow bk
. 7 () BEHE M e ﬁﬁéﬁﬂﬁ(y DO
; llllaloont- ------ ==

DESCRIPTIVES VARIABLES=Assen
FETATISTICS=MEAN STDODEV MIM M2

/|ONEWAY Arsen Cadmium BY CisloHorizont
MMISSING ANALYSIS
L FPOSTHOC=TUKEY ALPHAD.05).

»
(o] oot st () 1m0

Obr. 6.23 Vyvolani syntaxe pomoci tlacitka Paste. Ukazka dvou analytickych ndstrojii a grafu
v syntaxi.
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Pokud pouZzijeme k vypoctu jakoukoliv funkci dostupnou z menu Analyze nebo Graphs,
nenachazi se ve spodni ¢asti kazdého okna nastaveni analyzy/grafu tlacitko Paste. Pomoci n¢j
se otevie okno Syntax Editoru a vlozi se do n¢j automaticky syntaxe dané funkce (véetné
piipadnych nastaveni), viz obrazek 6.22.

V pravé ¢asti okna Syntax Editor jsou zobrazena pouzitd vyhrazena slova. Kliknutim na
vyhrazené slovo jsme automaticky navigovani na ptisluSnou pozici v syntaxi, kde je toto slo-
vo pouzité. V levé Casti je samotnd syntaxe, kterou Ize editovat a kopirovat. Syntaxi spousti-
me oznacenim mys$i a zelenou Sipkou v nastrojové list€ (nebo pomoci klaves Ctrl + r).

Z obrazku 6.22 je vidét, jak se lze k diive probehlym syntaxim (skriptiim) vracet, upravo-
vat jejich parametry, ptipadné celé piepisovat s novymi proménnymi a adjustovat je na nové
datové soubory. Pomoci vhodné ,,naprogramované* sady syntaxi rychle a jednodusSe zvlad-
neme Sirokou Skalu rutinnich, ¢asto se opakujicich podobnych uloh. Jednoduchou tpravou
syntaxe dosahneme pozadovaného vystupu rychleji nez pomoci dialogového okna s funkcemi.
Editovatelnost syntaxi otevird zcela nové moznosti analyz, které nejsou z nastaveni funkci
ptistupné. Editovanim lze ménit jak nastaveni vypoctu, tak pozadovat nové vystupy. Ptipra-
vou syntaxe jsme schopni vytvofit i velmi komplexni aplikace, které nejsou cestou rolovacich
nabidek a pomoci nastaveni funkci pfistupné.

6.3.7 Shrnuti

Program SPSS patii mezi komerc¢né 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 lze nastavit kliknutim
mysi a pro bézné pouziti nevyzaduje zvlastni studium programovacich jazykl nebo syntaxe.
SPSS je ptizplisoben pro zpracovani malych i velmi objemnych soubort (velikost soubort je
omezena pouze paméti pocitate) zruznych védnich obort pomoci parametrické
a neparametrické statistiky a Siroké palety modelovacich technik, véetné zédkladniho postupu
pro data mining. Mezi jeho ptednosti patii kombinovany nahled na data Variable View/Data
View, moZnosti Siroké upravy vstupnich dat (napf. agregace na zdklad€ podminek/parametrtt),
ulozeni historie pouzitych funkeci i s jejich nastavenim v nastroji Recall Recently Used Dia-
logs.

Samostatnou kapitolou je rozsiteni o okno Syntax Editor, pomoci kterého lze zjednodusit
rutinni tkoly, zpfistupnit funkcionality v béZném menu nedostupné a vytvaret komplexni ulo-
hy.

Mezi slabé stranky SPSS patii prace s grafy, kterd je zna¢né€ neintuitivni a vyZaduje delsi
Cas pro osvojeni nabizenych grafickych funkci. Navic nékteré (v jinych software bézné) upra-
vy nejsou dostupné. Implementace analyzy Casovych fad je pro béznou statistickou analyzu
sice dostacujici, ale neumoznuje jejich detailni zpracovani. Metody z vicedimensionalni ana-
1yzy a hodnoceni vztahli chybi uplné.
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7 Paralelni vypocty

7.1 Uvod

Ve védeckych vypoctech se setkavame s algoritmy a numerickymi metodami, které
obecné vykonavaji velké mnozstvi aritmetickych operaci. Jsou vypocetné velmi narocné, je-
jich béh, 1 na nejmodernéjsich pocitacich, trva velmi dlouhou dobu. Proto je snaha takové
veédecké vypocty urychlit tim, Ze se namisto béhu tlohy na jednom procesoru uloha rozlozi do
n¢kolika béhi na vice procesorech. Takovy prechod vsak neni jednoduchy a obvykle vyzadu-
je upravu algoritmu pro zpracovani tlohy. Tento proces nazyvame paralelizaci.

Pro paralelizaci tloh byla vyvinuta cel4 fada postupt a doprovodnych ICT nastrojt, jako
je napt. multithreading. K bézné¢ pouzivanym nastrojim pro zajisténi komunikace mezi dil¢i-
mi Ulohami slouzi naptiklad procedury z knihovny PVM [26] aj. V této kapitole ukazeme
paralelizaci v aplika¢nim software Maple a MATLAB.

7.2 Paralelni vypocty v Maple

Maple 15 automaticky urcuje pocet procesord, které budou pii vypoctu nasazeny.
K nastaveni tohoto poc¢tu procesord je vyuzita systémova proménnd numcpus, kde se uklada
pocet procesorti, ktery je v Maple automaticky optimalizovan. Pfi zahajeni vypoctu ptjde
o skute¢ny pocet procesord, kterymi pocita¢ disponuje. Procesory s vysokym poctem Intel
technologii se povazuji za jeden procesor na fyzickém jadru pocitace.

Maple 15 nabizi automatickou paralelizaci uloh, ktera ptindsi vyrazné zrychleni. Vyuziva
plny vykon procesoru pocitace tak, Ze automaticky detekuje moznost vyuziti vSech dostup-
nych procesorovych jader k provedeni mnoha vypoct soucasn€. Neni k tomu tfeba zadného
specidlniho programovéni, ani zména jakéhokoli nastaveni jeho parametrii nebo dokonce zna-
lost, kolika jadry pocita¢ disponuje. V Maple 15 muze byt provedeno soucasné¢ mnoho za-
kladnich operaci s vyuzitim knihovny (baliku) codeTools, ktera obsahuje subknihovny a pfi-
kazy, které pomahaji zkvalitnit €innost a vlastnosti koédu Maple 15. Vysledky jsou pak
k dispozici mnohem rychleji a je mozné fesit rozsahlé tlohy.

Priklad 7.1: UkaZzme, jak s vyuzitim knihovny CodeTools lze zlepsit ucinnost a kvalitu kodu
Maple 15, napf. pro operaci ndsobeni polynomd.

Pomoci piikazil seq a randpoly vygenerujme polynomy f{x) a g(x), oba stupn& 10*. Vyu-
zijme piikazu Usage z knihovny CodeTools, abychom zméfili ¢as a vyuziti paméti pocitace
pii provadéni operaci s polynomy. Nejprve vypocitejme jejich soucin p(x) = f(x) - g(x) pomoci
ptikazu expand:

f,g := seq(randpoly(x,degree=10"4,dense),i=1..2):
p := CodeTools [Usage] (expand(f*g)): # Vypolet soucdinu polynomd
ktery dé vysledek:

memory used=0.96MiB, alloc change=0.94MiB, cpu time=156.00ms, vreal
time=149.00ms

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

10000

Proved’'me v Maple 15 roznasobeni vyrazu (5 - x-3 - y) opét pomoci ptikazu expand:

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

ktery dé vysledek:

memory used=33.42MiB, alloc change=33.62MiB, cpu time=515.00ms, real
time=528.00ms

Op¢ét pro srovnani konfrontujme tento vysledek s vystupy v Maple 14, kde dostaneme:

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

Z tohoto srovnani vidime, Ze Maple 15 je mnohem efektivnéj$i nez Maple 14.

Rada vypodtii v Maple zahrnuje zpracovani polynomtl, véetné mnoha zabudovanych fesi-
¢l a integracnich algoritmil. Tyto algoritmy se také automaticky paralelizuji. Pozitivem téchto
zmen je predevsim krats$i vypocetni doba.

Dals8i moznosti pro aktivaci automatického paralelismu v Maple 15 je oblast numerické
linearni algebry (balik Linear Algebra). Souc¢asti Maple 15 je nejnovéjsi verze knihovny Intel
Math Kernel Library'*’ (MKL). Maple ji automaticky nastavi, aby vyuzil viech dostupnych
vypocetnich jader procesoru pocitace, na kterém pracuje. Vysledkem toho je skuteCnost, ze
mnoho vypocti v numerické linedrni algebie (tj. v pfikazech baliku Linear Algebra) miize
probihat automaticky soucasn¢, pokud pocita¢ disponuje vice jadry.

Maple 15 tak umoziiuje spustit vice vypocetnich procest pfimo z uzivatelské urovné bez
nutnosti jakékoliv pfedchoziho nastaveni a spravy. Vicenasobna ,,back-end* jadra sdileji stej-
né uzivatelské rozhrani, ale kazdé jadro je zcela nezavislé a bezpecné. Tento rezim paralelis-
mu nabizi ochranu sdileni dat.

V soucasnosti s bézné uzivanymi Ctyfjadrovymi stroji a stale vice popularnimi osmi az
dvanactijadrovymi stroji nova lokélni gridova funk¢énost umozituje paralelni programovani,
a tim ziskani okamzitého zrychleni vypoctu, at’ chceme nebo nechceme, v rozsahu piesahuji-
cim lokalni pocitac.

Rozhrani pro programovani aplikaci (Application programming interface - API) je
v Maple stejné, jako se pouziva pro rozsahlé gridové pocitani v clusteru nebo superpocitaci.
To umoziuje snadné prototypovani a testovani distribuovaného koédu na daném pocitaci
a nasledného nasazeni stejné¢ho kddu do velké gridové site.

V Maple 15 byla integrovana podpora lokalnich vypocti na gridu s vyuzitim maximalni-
ho mozného vykonu pocitace s bezpecnym rozd€lenim a sdilenim informaci o jednotlivych
vypocetnich vlaknech.

Maple je jediny technicky pocitacovy systém, ktery umoznuje vyuzit vicevlaknového
programovani. Jeho programovaci jazyk nabizi pfimy pfistup na spousténi a ovladani vlaken
a moznost pozastaveni vypoctu u nékterého vldkna na dany ¢as. Kromé toho, Maple nabizi
tzv. Task Programming Model, ktery zjednoduSuje spravu vldken a je podrobné popsan
v ndpoveédé. Psani paralelnich algoritmti pomoci Task Programming Model snizuje a odstra-
fluje mnohé obtiZze spojené se standardnim vldknovym programovanim. Touto paralelizaci je
mozné vyrazn¢ zredukovat ¢as potiebny k vypoctu uloh. Vlaknovy vykon je evidentné lepsi
v Maple 15, ktery ma dtlezité¢ doplitky v API a ktery umoZziuje psat paralelni programy efek-
tivnéji s vyuzitim vSech jader v pocitaci.

139 http://software.intel.com/en-us/articles/intel-math-kernel-library-documentation/
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Maple 15 miize snadno nastavit viceprocesorové vypocty na lokalnim pocitaci s vyuzitim
knihovny Grid. Aplika¢ni knihovna Grid Computing Toolbox rozsituje tuto moznost vykona-
vat paralelni vypoCty v gridu nebo na clusteru. Tyto dvé knihovny jsou pln¢ kompatibilni.
Algoritmus tak mtize byt vytvoien a pln¢€ testovan na lokalnim pocitaci a pak nasazen v plném
clusteru, a to bez zmény algoritmu. Pro Maple 15 aplika¢ni knihovna Grid Computing Tool-
box je zjednodusena, takze je snadné vytvaret a testovat paralelné distribuované aplikace.
Mezi nové funkce knihovny patii zjednodusené nastaveni lokalniho gridu, pruzné predavani
parametra a rozsifené API.

Je mozné vyuZzivat vypocCty piimo na grafickém jadru Maple 15 pomoci technologie CU-
DA a tim vyrazné zkratit vypocetni ¢as.

7.2.1 Grid knihovna

Nova knihovna (balik) Grid v Maple 15 obsahuje fadu programovacich modulti (nastroji)
a prikazil pro paralelni vypocty. Podporuje ptedev§im paralelni vypocty na vice procesorech
(dale uzlech).

To zvyhodiiuje vicejddrovou a viceprocesorovou pocitacovou architekturu. Knihovna
Grid rozsituje tuto moznost také na distribuované paralelni vypocty na uzlech clusteru nebo
na gridu, kde s vyuZitim knithovny Grid Computing Toolbox je mozno Skalovat algoritmy pro
beh na externich strojich s vyuzitim stejného kodu.

Knihovny Grid a Grid Computing Toolbox obsahuji piikazy: Barrier, Interrupt,
Launch, Map, MyNode, NumNodes, Receive, Send, Seq, Server, Setup a Status.
Pouzivaji spole¢né rozhrani pro vSechny rezimy paralelnich vypocti. To umoznuje snadno
vytvafet prototypy algoritmil v jednom rezimu a pouZzivat je v jiném. Z vyse uvedenych ptika-
7l téchto knihoven popiseme jen ty nejdilezité;si.

Piikaz setup umoziuje zvolit rezim provozu pro paralelni vypocty. Musi byt proveden
pted interaktivnim dotazovanim na stav gridu nebo spustén v paralelni uloze v gridu. Vyvola-
ni ptikazu setup zpusobi, Ze je inicializovan urcity rezim vypoctu. V dané vypocetni relaci
1ze zvolit pouze jeden rezim:

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

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

e "hpcn - rezim poskytujici podporu paralelnich vypoctil v distribuovanych uzlech v he-
terogenni siti gridu. Planovani a fizeni vypoctu je monitorovano ,,daemon‘ procesy
spuSténymi v kazdém uzlu v gridu. Tento reZim muze byt aktivovan pouze v pifipad¢,
ze byla nainstalovana knihovna Grid Computing Toolbox;

e "mpi" - rezim poskytujici podporu paralelnich vypocti v uzlech clustru pomoci stan-
dardnich protokolit MPI (Message Passing Interface)™*’. Planovéni uloh a spousténi
davek je fizeno opera¢nim systémem. Tento rezim mize byt aktivovan pouze v pfipa-
dé, Ze byla nainstalovana knihovna Grid Computing Toolbox.

Pii volbé rezimu "hpc" nebo "mpiv, piikaz setup musi byt vyvolan pted pouZzitim jaké-
hokoliv jiného ptikazu knihovny Grid. Jinak bude inicializovan rezim "local". To zpiisobi,
ze se dalsi rezimy stanou nedostupnymi. Interaktivni zépisnik Maplel5 poskytuje specidlni
grafické rozhrani pro konfiguraci "hpc" rezimu v gridu a zahéjeni prace.

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

19 http://cs.wikipedia.org/wiki/Message Passing_Interface
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piikaz MyNode (tj. hodnotu mezi 0 a N—1). Pfikaz recieve identifikuje uzel, ze kterého pfi-
chazi zprava (vysledek).

Piikazem Launch se spusti paraleln¢ vypocet (tloha), ktery ur¢uje prvni parametr piika-
zu. MiZe to byt bud’ textovy fetézec obsahujici ptikaz Maple nebo nadzev samostatné procedu-
ry v Maple. Samostatnou procedurou chapejme proceduru, ktera 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 pfikazu Launch budou mit vyznam jako argumenty této procedury.
Ukazeme to v nasledujicim piikladu, kde porovname dobu vypoctl s paralelizaci a bez ni.

Priklad 7.2: Pro pocitac, ktery ma Ctyii procesory (uzly) vytvoirme v Maple 15 program, kte-
ry vygeneruje ¢tyfi nahodna cela kladna &isla z intervalu <1; 10> a dvé procedury prime-
Checker a primeCheckerParalel, které s vyuzitim procedury primetest zjisti pomoci pfi-
kazu isprime, zda tato Cisla jsou prvocisly, a provedou jejich rozklad na prvocinitele pomoci
prikazu ifactor. Procedura primeChecker provede vypocet bez paralelizace, zatimco pro-
cedura primeCheckerParalel provede vypocet s paralelizaci ve tfech uzlech. Soucasné ur-
¢ime i dobu vypoctu obou procedur.

ReSeni: Nejprve vytvofime booleovskou proceduru primetest, jejiz odezvou je hodnota
true nebo false podle toho, zda ¢islo v jejim parametru je nebo neni prvocislem:

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

Dale vytvofime proceduru primecChecker, kterd provede postupné rozklad cisel v poli
userData na soucin prvocinitelll pomoci piikazu ifactor a zkontroluje ptikazem isprime,
zda jde o prvocislo. Vysledek ulozi do pole rs1t s vypisem:

primeCheckerParalel := proc ()
local i,rslt;
global userData,primetest;
# Rozklad na prvocinitele a test na prvocislo pro ¢islo v userDatal[l]
# a uloZeni do pole rslt
rslt:=[ifactor (userData[l]),primetest (userDatall])];
# Rozklad na prvocinitele a test na prvoc¢islo pro ¢islo v userDatal[i]
# a uloZeni do pole rslt
for 1 from 2 to nops(userData) do;
rslt:=rslt, [ifactor (userDatal[i]) ,primetest (userDatali])];
end do;
return [rslt];
end proc:

Déle vytvofime proceduru primeCheckerParalel, kterd paralelné¢ ve tiech uzlech
s vyuzitim knihovny Grid provede rozklad ¢isel v poli userData na soucin prvocinitelli po-
moci piikazu ifactor a zkontroluje ptikazem isprime, zda jde o prvocislo. Vysledek ulozi
do pole rslt s vypisem:

primeCheckerParalel := proc ()
uses Grid;
local nn, thisNode, i, myVal, rslt,rply,bl;
global userData,primetest;
# Urceni pocCtu procesort (uzll) v pocéitaci
nn: =NumNodes () ;
# Urceni uzlu MyNode, kde bude probihat fizeni vypocltu
thisNode:=MyNode () ;# v thisNode je uloZeno ¢islo uzlu
# UloZeni c¢isla z pole userData
myVal:= userData[thisNode+1];
bl:=primetest (myVal) ;
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rslt:=[ifactor (myVal) ,hbll;
if thisNode <> 0 then
Send (0, rslt);
else
rply := rslt;
for i from 1 to (nn-1) do
rslt:=Receive (i) ;
rply := rply, rslt;
end do;
return [rplyl;
end if;
end proc:

Nyni vygenerujeme étyfi nahodna cel4 kladné ¢isla z intervalu <1; 109>
userData := [seq((rand(1 .. 10%60)) (), i =1 .. 4)]

[857346995562163856603637891896174265010416072540308351733268,
848269251169826988077865805653744139528021154168315739647689,
757558408142772053104475165091510388776825743572490858544557,
192174539036860295729913604334972951487056378886743204190677]

Vyvoldme proceduru primeChecker a zmétime dobu jejiho vypoctu:

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

[[[(2)% (44378928019882801) (33627364201) (366259600721741) (8774273)

(44691696769), falsel,
[(11) (1543) (15935633527867) (237939531553) (6005924634994543141153)

(94559) (23209), falsel,
[(2711071256918207909203) (279431389422025557139243184714527729919),

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

(8633701), falsel]
time=25.986000 s

Vyvolame proceduru primecheckerParalel a rovnéz zmétime dobu jejiho vypoctu:

times := time[reall] () ;
result:=Grid:-
Launch (primeCheckerParalel, numnodes=4, imports=['primetest', 'userData'l) ;

printf ("time=%f s\n", timel[real] ()-times)

[[[(2)% (44378928019882801) (33627364201) (366259600721741) (8774273)

(44691696769), falsel,
[(11) (1543) (15935633527867) (237939531553) (6005924634994543141153)

(94559) (23209), false]l,

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

(8633701), falsel]
time= 11.879000 s

Vidime, Ze vyuzitim knihovny Grid a paralelnim vypoctem ve tfech uzlech sniZime vy-
pocetni dobu aplikace o vice nez polovinu.

7.2.2 Aplika¢ni knihovna: Grid Computing Toolbox

Aplikaéni knihovna Grid Computing Toolbox pro provadéni paralelnich vypocti v Maple
vyuziva stejné ptikazy jako knihovna Grid. To umoZiiuje distribuci vypoctl jak na pocitaci
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s vice procesory, tak v siti pracovnich stanic a superpocitaci. Obsahuje i Personal Grid Ser-
ver'*!| ktery umoZiiuje simulovat a testovat paralelni aplikace na pocitadi s vice procesory
pted jejich spusténim na skute¢né gridové siti.

Aplika¢ni knihovna Grid Computing Toolbox ma nasledujici vlastnosti:

o samostatné spousténi gridu v lokalnich sitich se snadno pouzitelnym interaktivnim

rozhranim pro spusténi paralelnich tloh;

e integraci se systémy planovani uloh, jako je systém davkového spousténi uloh PB

(Portable Batch System);,
e vysokou uroven paralelizace operaci, naptiklad ptikazy map a seq, stejné jako obecny,
,»paralel divide-and-conquer* algoritmus;

o automatickou detekci deadlocku a zotaveni.

Pted 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
1ze spustit kliknutim.

Nejprve je vSak nutné nainstalovat server a sit. Pro "mpi" rezim je nutnd implementace
knihovny MPI pro ptfedavani zprav. Vice informaci o téchto knihovnach lze nalézt na
webu'*. Aktudlni MPI implementace v Grid Computing Toolbox podporuje Microsoft®
High-Performance Computing (HPC).

Grid Computing Toolbox vyuziva dalsi ptikazy z Grid knihovny pro distribuované para-
lelni vypocty v Maple, jako je napt. piikaz server, ktery spousti/zastavuje ¢innost gridového
serveru pomoci piikazli StartGrid a StopGrid.

142
S

Spusténi Grid Computing Toolbox

Je-1i tfeba zacit efektivné feSit danou ulohu, je vhodné spustit lokdlni server na pocitaci
a vyvinout a otestovat paralelni aplikaci jest¢ pied jejim spuSténim na skuteCném gridu.
V Maple zapisniku Personal Grid Server spustime lokalni server. Timto zpiisobem je mozné
simulovat grid s libovolnym poctem uzla (procesortt) v daném lokdlnim 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, miize kdokoli pfistupem k servertim, spustit libovolny pocet paralelnich uloh az
do vypnuti serverd. V reZimech "mpi" a "local" rezimy, Zadny externi Grid Server proces se
nemusi startovat.

Nyni mozno spustit paralelni ulohy, ale musi se nejprve vybrat zplisob zpracovani pomo-
ci ptikazu Grid[Setup] a to bud’ "mpi" nebo "hpc" rezimem pak provést piikaz
Grid[Launch] (). Tim se otevie tento interaktivni zapisnik, ktery umozni snadné spousténi
uloh.

Existuje cela fada jinych zptsobu, jak spustit paralelni ulohy v Maple. Mize se pouzit
prikaz crid[Launch] piikaz s uvedenim poctu uzlii a odkazem na kod, ktery se chce spustit,
jak je to v Prikladu 7.2 nebo se mlize pouzit piikazovy fadek pro spusténi paralelni davkové
ulohy.

141

http://www.maplesoft.com/support/help/Maple/view.aspx?path=Grid%2Fwks%2FPersonal GridServ
er

"2 http://en.wikipedia.org/wiki/Portable Batch System

'3 http://www.mcs.anl.gov/research/projects/mpi/
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7.3 Paralelni vypocty v MATLABu

Vypocetni jddro MATLABu je implementovano s vyuzitim zakladnich matematickych
knihoven s podporou vice jader. K vyuziti této vlastnosti staci zakladni software MATLAB.
Z4dna dodate¢na aplikaéni knihovna (toolbox) ani psani paralelnich algoritm@ neni potieba.
Neni ani nutné nijak upravovat star$i programy. Zrychleni se projevi automaticky. Pro para-
lelni vypocty je mozné vyuzit aplikacni knihovnu Parallel Computing Toolbox, kterd umoz-
nuje beéh az dvandcti paralelnich procesti na jednom pocitaci (nikoliv v siti pocitacti). Spolec-
né vyuziti ndstrojii Parallel Computing Toolbox a MATLAB Distributed Computing Server
piinasi moznost béhu paralelnich procesti nejen na jednom pocitaci s vice procesory, ale také
v siti po¢itadt. Ulohy vytvofené v ramci Parallel Computing Toolbox jsou beze zmény pie-
nosné do prostitedi MATLAB Distributed Computing Server. Tedy samotny Parallel Compu-
ting Toolbox lze pouZit také pro otestovani spravného nastaveni paralelizace tlohy pied final-
nim spusténim na vypocetnim clusteru.

7.3.1 Aplika¢ni knihovna: Parallel Computing Toolbox

Aplikac¢ni knihovna Parallel Computing Toolbox je nastavba MATLABu, ktera umoziiuje
rozlozit z4t&€z pfi zpracovani vypocetné a datové narocnych problémi mezi vice procesory.
Jedna se o néstavbu, ktera rozsifuje jazyk MATLAB o konstrukce, jako jsou paralelni cykly,
distribuovana pole, paralelni numerické algoritmy, funkce na posilani zprav a dalsi, které
umozni uzivatelim plné vyuzit paralelismus v uzivatelovych aplikacich.

Pro vyvoj aplikaci ur¢enych ke zpracovani ,,velkych* dat knihovna Parallel Computing
Toolbox poskytuje distribuovana pole a paralelni funkce s nimi. Tato sada nastrojti nabizi vice
nez sto padesat paralelnich funkci pro praci s distribuovanymi poli. Pouziti distribuovanych
poli a funkci ulehcuje konverzi sériové aplikace na paralelni zejména proto, ze tyto funkce
fesi slozitou komunikaci a koordinaci mezi riznymi segmenty dané aplikace. Takto lze sério-
vy program konvertovat na paralelni pouze pouzitim nékolika anotaci.

Po instalaci Parallel Computing Toolbox sta¢i pfejit do paralelniho reZimu piikazem
pmode start a je mozné zacit vyvijet paralelni algoritmy. Okno Parallel Command Win-
dow umoziuje snadno sledovat pribéh vypoctu vSech paralelnich procest soucasné€. Pro vétsi
kontrolu uzivatelskych aplikaci funkci z knihovny Parallel Computing Toolbox poskytuje
MATLAB pfistup k procedurdm pro posilani zprav zalozenych na standartu MPI.

Knihovna Parallel Computing Toolbox rozsifuje interaktivni prosttedi MATLABu.
UmozZiuje pouZivat své vlastni prostfedi pro vyvoj a prototypovani paralelnich aplikaci. Pti-
kaz matlabpool nastavuje paralelni prostiedi v MATLABu (paralelni piikazovy fadek), ve
kterém lze napft. ptikazem parfor spoustét interaktivné paralelni cykly, provadét paralelni
zpracovani dat, ve kterém je mozné pouzivat distribuovana pole a funkce pro manipulace
s nimi. Pfikazy spusténé v paralelnim piikazovém fadku jsou vykonavany soucasné ve vSech
zpracovavanych procesech. Jejich vysledky jsou dostupné okamzité. To umoziuje 1épe sledo-
vat chovani aplikace v kazdém kroku prostfednictvim viceprocesorového systému. Ptikazy
mohou byt seskupeny do procedury a poté volany v rezimu off-line. Knihovna poskytuje
1 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 Ctyii lo-
kalni zpracovatelské procesy, a soucasné poskytuje uzivateli nastroje k prototypovani a testo-
vani paralelnich aplikaci. PIného vykonu vsak Ize dosahnout ve spojeni s MATLAB Distribu-
ted Computing Server, ktery umoznuje uzivatelim MATLABu spoustét aplikace v clusteru.
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Poté, kdyz je aplikace otestovana na lokalnim pocitaci, mize byt nahrana na MATLAB Dis-
tributed Computing Server a s jeho pomoci miize byt vyuzit plny vypocetni vykon clusteru.

Tento server obsahuje zédkladni planovac uloh MathWorks job manager a ptimo podporu-
je platformy LSF'*, Microsoft Windows Compute Cluster Server'*’, PBS Pro a TORQUE
planovage'*®. Lze vsak pouzit i jinych planovadi, které mohou byt do tohoto prostfedi inte-
grovany pomoci obecného rozhrani s timto serverem dodavanym.

7.3.3 Zpisoby paralelniho programovani v MATLABu

Davkové ulohy

Parallel Computing Toolbox vytvati prostfedi pro spousténi a zpracovani uloh (davek)
v MATLABu v reZzimu off-line. Spusténi Gloh v tomto reZimu se provadi pomoci funkce
batch, kterd také zajisti mechanizmus pro presnost dat mezi klientem a zpracovatelskymi
procesy. Tato funkce hraje dvé role, jednak poskytovatele mechanizmt pro b&h paralelni apli-
kace, jednak soucasné spousti sériové programy na jednotlivych zpracovatelskych proceso-
rech.

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

Distribuovana pole

Distribuovand pole jsou specialni pole, ktera ukladaji data do segmentd, se kterymi pra-
cuji zpracovatelské procesy podilejici se spole¢né na paralelnich vypoctech. K témto struktu-
ram jsou k dispozici operace, jako jsou transformace a dekompozice a jiné, jako by to byla
obycejna pole.

Distribuovana pole ukladaji data do vice segmentil, coz dovoluje zpracovavat mnohem
vét§i mnozstvi dat neZ v jediné ,.client session”'*’. Vytvaiet distribuovana pole lze réiznymi
zpusoby, a to pfimo pouzitim konstruktort jako rand, ones, zeros spojovanim variant-
nich poli (pole se stejnym jménem, obsahujici riiznd data na kazdém segmentu); distribuci
replikovanych poli (pole se stejnym jménem a daty na kazdém segmentu). Navic jsou k dis-
pozici funkce, pomoci kterych mtizeme kontrolovat, jak budou data distribuovéna.

Paralelni mod (p-mode)

p-mode umoziuje interaktivni préci s paralelnimi ulohami (job) bézicimi paralelné na vi-
ce pocitacich. Piikazy psané do paralelniho ptikazového fadku jsou vykonavany paralelné na
vSech strojich. K synchronizaci dochdzi vzdy po vykonani ptikazu.

7.3.4 Ukazky paralelnich aloh

Paralelizovat aplikaci 1ze rozdélenim problému na nezdvislé tlohy a ty pak zpracovavat
soucasné. K tomu slouZzi paralelni cykly pafor, které davaji uzivateli moznost rozd¢lit a dis-
tribuovat tyto tlohy do vice soubézné je zpracovavajicich procest. To l1ze ovSem realizovat za
ptedpokladu, ze dané ulohy jsou na sobé& nezavislé. Paralelni cykly zajistuji pfesun dat mezi
fidici ,,session® a zpracovavajicimi procesy, a zaroven automaticky detekuji ptitomnost vol-

14 http://www.platform.com/workload-management/high-performance-computing

'3 http://www.microsoft.com/cze/windowsserver2003/ccs/

18 http://www.open-mpi.org/faq/?category=tm

7 "MATLABovska session", odkud je spusténa aplikace. Vyuziva DCT k tvorbé tikolu (job)
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nych procest pro zpracovani. V piipad¢ nedostatku procest se prostiedi vraci do normalniho
sériového zpracovani. Paralelni ulohy lze explicitné pouzit jako MATLAB funkce nebo
MATLAB skripty. Ty pak lze spoustét interaktivné nebo jako davky.

Interaktivni spusténi paralelniho cyklu

Paralelni cyklus pafor umoziuje distribuovat nezavislé ukoly do vice procest. Syntaxe
je velmi podobna klasickému piikazu for pro cyklus. Jedinymi pozadavky na pouziti piikazu
parfor jsou podminky, Ze Zadna iterace neni zavisla na jiné a Ze pfi zpracovani cyklu nepro-
bih4 komunikace mezi procesy.

Tato konstrukce je dostupnéd po pouziti piikazu matlabpool. Hlavni vlastnosti ptikazu
matlabpool je umoznéni interakce paralelniho ptikazového okna se zpracovatelskymi pro-
cesy. To ma za nasledek moznost spojeni sériového a paralelniho kodu, aniz by se musela
spoustét davka na clusteru. Pfikaz parfor zjisti pfitomnost zpracovatelskych procesti pomoci
ptikazu mat labpool a provede pienos dat a vypocty.

Priklad 7.3: Nejprve navrhnéme kod, ktery pomoci klasického cyklu spocita hodnoty funkce
sin(x) a vykresli sinusoidu. Totéz pak proved'me pomoci paralelniho cyklu.

Re$eni: V MATLABu se klasicky cyklus pro vypocet hodnot funkce sin(x) a jeji vykresleni
provedou takto:
for i=1:1024
A(i) = sin(i*2*pi/1024);
end
plot (&)

Interaktivni spusténi paralelniho fadku se vyvola pfikazem matlabpool, ktery aktivuje
worker, ktery lze chapat jako ,MATLABovskou session® vykonavajici jednotlivé ulohy
(task'*®). Na nich pak systém miiZe spoustét paralelni cyklus. P¥itom piikaz matlabpool lze
spustit jak na lokalnim pocitaci, tak i pfipadné na vzdaleném vypocetnim clusteru, a to takto:

>> matlabpool open

Pak lze modifikovat ptivodni kéd tak, aby byl pouzit paralelni cyklus parfor:
parfor i=1:1024
A(i) = sin(i*2*pi/1024);
end
plot ()

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 nezavisla na ostatnich iteracich. Napiiklad worker, ktery pocitd hodnotu pro
proménnou A(100), mize byt jiny, nez ten ktery pocita hodnotu pro proménnou 4(500). Navic
¢iselné hodnoty v zavorce ani negarantuji potadi, ve kterém se budou jednotlivé vypocty pro-
vadét. Napt. proménnd A4(900) tak mize byt vypoctena diive nez proménna A(400). Jediné
misto, kde jsou vSechny slozky pole A ptistupné je klient, kterému jsou z jednotlivych wor-
kerii po ukon€eni vypoctu cyklu tyto hodnoty piedany.

Nakonec je potieba uzaviit matlabpool a uvolnit alokované workery ptikazem:

'8 Uloha, ktera je rozdélena na jednotlivé ukoly.
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>> matlabpool close

Cyklus parfor distribuuje vypocet do vice procesli rozdélenim iteraci mezi rizné proce-
sory. Distribuce vypoctu se provadi dynamicky. Namisto toho, aby byl alokovan fixni rozsah
procesort, je na zacatku kazdé iterace pfifazen volny procesor pro jeji zpracovani. To zajistu-
je rovnomérné rozlozeni zatéze na vSechny procesory. Navic lze pouzit i rozsifujici syntaxi
piikazli matlabpool a parfor, coZ zajisti lepsi kontrolu nad zpracovanim paralelniho cyklu.

Spusténi davkové ulohy
Pro ptedéni zpracovani ulohy z aktivni session (worker) na jiny worker slouzi piikaz
batch.

Piiklad 7.4: V tomto piikladu ukazme, jak lze na vzdaleném pocitaci nechat provést tlohu
(task) a jak ziskat zpét jeji vysledek.

Nejprve pomoci nasledujiciho piikazu spustime editor a v ném vytvofime novy soubor
mywave.ni:

>>edit mywave
V tomto editoru zapiSeme program, ktery chceme nechat provést. Ulozime jej a editor za-
vieme:

for i=1:1024
A(i) = sin(i*2*pi/1024);
end
Dale pouzijeme piikaz batch na piikazovém tadku, ¢imz spustime tento MATLABov-
sky skript na oddéleném workeru:

>>job = batch('mywave')
Spustény skript nyni neblokuje aktudlné spustény worker. Je vSak tieba vyckat, dokud se
skript neprovede. Teprve potom lze ziskat vysledek vypoctu a data vykreslit:

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

Az je pozadovany MATLABovsky skript proveden, uvolnime alokovanou pamét’ ptika-
Zem destroy:

>>destroy (job)

Spusténi davkové ulohy s paralelnim cyklem parfor
Nyni ukézeme, jak zkombinovat ddvkové spusténi ulohy a jeji paralelni zpracovani.

Podobné jako v Ptikladu 7.4 nejprve otevieme editor s novym souborem mywave.m
a vlozime do néj programovy kod, ktery obsahuje paralelni cyklus parfor:

>>edit mywave

parfor i=1:1024

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

end

Nyni opé€t pouzijeme piikaz batch na pfikazovém tadku. Pomoci dalsi dvojice parametrti
predame informaci o tom, Ze systém ma pouzit piikaz matlabpool pro zpracovani paralelniho
parfor a jaky je pocet workerd, které se maji pro tento vypocet pouzit:.
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>> job = batch('mywave', 'matlabpool’, 3)

Podobné jako v ptikladu 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 dokazi mezi sebou komuniko-
vat, miizeme pracovni pole mezi tyto workery rozdélit. Kazdy worker bude obsahovat jednu
cast tohoto pole a vSechny workery budou mit k dispozici informaci o tom, kterd ¢ast pole
patii kterému workeru. Nejprve otevieme matlabpool:

)

>>matlabpool open % Use default parallel configuration

Pak pouzijeme funkci distributed pro rozdéleni pole jednotlivym workertim:

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

Nyni je proménné MM ptitazeno rozdélené pole, které je ekvivalentni s polem M a se kte-
rym muzeme manipulovat, resp. pfistupovat k jednotlivym jeho prvkim stejné, jako by $lo
o standardni pole (k distribuovanému poli MM pfistupujeme z pozice klient, ale jednotlivé
jeho ¢asti jsou fyzicky uloZeny v paméti na jednotlivych workerech), naptiklad pomoci piika-
AR

>>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 nepotifebujeme pracovat, pak matlabpool
uzavieme:

>>matlabpool close

Single Program Multiple Data (spmd)

Konstruktor spmd umoznuje definovat blok kodu v MATLABu, ktery bude spustén para-
lelné na dostupnych (vSech nebo i jen nekterych) workerech v matlabpool. Nasledujici pfi-
kazy MATLABu vytvoii matici R typu (4,4) s ndhodnymi generovanymi ¢isly v kazdém wor-
keru. K jednotlivym vygenerovanym maticim lze pak pfistupovat pomoci indexu r{1}, R{2}
atd.

>>matlabpool % Use default parallel configuration

>>spmd By default uses all labs in the pool
R=rand (4) ;

o°

end

Kompozice

Po provedeni spmd bloku jsou hodnoty tohoto bloku pfistupné z klientské pozice, avsak
fyzicky jsou ulozZeny na jednotlivych workerech. Z pohledu k1ient tyto proménné nazyvame
kompozitnimi objekty. Kazdy prvek tohoto kompozitniho objektu odkazuje na jednotlivé
hodnoty (data), které jsou ulozeny v matlabpool u jednotlivych workerti. Vhledem k tomu,
ze jednotlivé elementy nemuseji byt definovany na vSech workerech, kompozitni objekt tak
muze mit i nékteré¢ nedefinované elementy. Jestlize dale navazeme ivahami na zadani pied-
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choziho ptikladu, pak na vystupu klient bude mit kompozitni proménnd R jeden element
pro kazdy worker:

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

Ptedchozi kod ziska data z workeru oznaceného Cislem 3 a ulozi je do proménné X. Na-
sledujici kod pricte k proménné X ¢islo 2 a odesle jeji hodnotu (data) do workeru oznac¢ené¢ho
Cislem 3:

>>X = X + 2;

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

V piipadé, Ze matlabpool zistava otevieny (neukoncime-li jej piikazem matlabpool
close), pak v jednotlivych spmd blocich ziistavaji workertim ptifazena taz data.
spmd

R = R + labindex % Use values of R from previous spmd.
end

O typické pouziti spmd bloku jde tehdy, kdy chceme spoustét tyz kod na jednotlivych
workerech a kazdy z nich pfistupuje k raznym Castem dat. Jako ptiklad uved'me nasledujici
kod:

spmd
INP load(['somedatafile' num2str (labindex) '.mat']l) ;
RES = somefun (INP)

end

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

proménnou:
e AA{n} ...... vrati hodnotu 44 z workeru oznaceného ¢islem 7;
e AA(n) ...... vrati buniky pole obsahu proménna 44 z workeru oznaceného Cislem n.

Nakonec (pokud jiz nebudeme potfebovat data a skoncili jsme praci se vSemi spmd bloky)
uzavieme matlabpool piikazem:

>>matlabpool close

Ackoliv data zlistdvaji v jednotlivych workerech, je potfeba si uvédomit, Ze 1 pfechodem
z jednoho spmd bloku na jiny po ukonceni matlabpool tato data ztratime.

Piiklad 7.5:
Metodu Monte Carlo vypoc¢téme odhad hodnoty Ludolfova ¢isla m. Vypocet provedeme
dvéma zplsoby:

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

Reseni: Zikladem metody Monte Carlo pro odhad hodnoty 7 je vypodet obsahu 4 &tverce
o stran¢ délky 2r a obsahu C jemu vepsané¢ho kruhu o poloméru r. Ludolfovo ¢islo m pak 1ze
vypocitat z ptislusného podilu obsaht téchto rovinnych utvari vyndsobeného Ctyimi takto:
C
n=4-—.
A
Metodu pro vypocet m zalozenou na tomto vztahu lze interpretovat tak, Ze zvolime né-
hodné dostate¢né velké mnozstvi bodil o soufadnicich [x; y] ve ¢tverci. Pak ¢tyfnasobek po-
meéru poctu bodu, které nalezi soucasné Ctvrtkruhu 1 ¢tverci, k poctu vSech zvolenych boda ve
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¢tverci se blizi k Cislu m. (Ziskani ndhodné zvolenych bodl ctverce si lze predstavit naptiklad
jako body ziskané hodem Sipek do tohoto Ctverce.)

Za ucelem zjednoduSeni vypoctu zvolme » = 1 a omezime se na Ctvrtkruh, kde obé sou-
fadnice x, y bodil jsou nezaporné, viz obrazek 7.1. Pfedpokladejme dale, Ze ob¢€ soutadnice x,
y bodt ¢tverce jsou rovnomérné distribuovany v intervalu <0; 1>,

Using 50 darts, we estimate pi as 3.360
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Obr. 7.1 Grafické znazornéni vypoctu T pomoci metody Monte Carlo
pFi padesati nahodnych bodech.

Ad 1) Vypocet © pomoci sekvencniho cyklu for:
Nejprve vytvotime algoritmus (funkci) sequentialMonteCarloPI (darts,R), kterd ma

dva parametry: pocet hodl Sipek darts a polomér kruhu r. Vystupem funkce je pocet hoda
Sipek do ctverce, které zasahly soucasné Ctvrtkruh:

function myPI = sequentialMonteCarloPI (darts,R)
count = 0; % Number of darts that fell inside of the circle.
for i = l:darts
Compute the X and Y coordinates of where the dart hit the
square using uniform distribution.
x = R*rand (1) ;
v R*rand (1) ;
if x™2 + y*2 <= R"2
% Increment the count of darts that fell inside of the circle.
count = count + 1;
end
end
Compute PI using the ratio of darts that fell inside of
the circle to the total number of darts thrown.
myPI = 4*count/darts;
end

o°

o°

o°

o°
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Zvolime po&et hodt Sipek darts 10%, polomér kruZnice r poloZime roven 1 a vyvo-
lame funkci sequentialMonteCarloPI. Vypocteme dobu trvani vypoctu. Zobrazime vysle-
dek vypoctu a dobu jeho trvani:

>> darts = 1le8;

>> R = 1;

>> tic

>> myPI = sequentialMonteCarloPI (darts, R);
>> segElapsedTime = toc;

>> fprintf ('The computed value of pi is %8.7f.\n',myPI);

The computed value of pi is 3.1419218.

>> fprintf ('The sequential-loop Monte Carlo method executed in

%$8.2f", ...
seqgElapsedTime) ;
>> fprintf (' seconds\n and computed %4.2e darts per second.\n',...

darts/seqgElapsedTime) ;

The sequential-Iloop Monte Carlo method executed in 12.36 seconds
and computed 8.09e+06 darts per second.

Ad 2) Vypocet T pomoci for paralelniho cyklu pafor

Ve vySe uvedeném algoritmu sequentialMonteCarloPI jednotlivé prichody cyklem
for jsou na sob¢ nezdvislé a ze také nezalezi na potadi, ve kterém budeme jednotlivé priicho-
dy pocitat (operace s¢itani je asociativni). Mlzeme tak lokaln¢ na jednotlivych workerech
spocitat vyskyty bodl v ¢tvrtkruhu. Podminka pro nezavislost jednotlivych prichodt cyklem
je klicova pro to, aby se dal algoritmus zparalelizovat. Protoze jednotlivé vypocCty jsou neza-
vislé, vytvorime paralelni algoritmus (funkci) parallelMonteCarloPI 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 ¢isla m.:

function myPI = parallelMonteCarloPI (darts,R)
count = 0; % Number of darts that fell inside of the circle.
parfor i = 1l:darts

Compute the X and Y coordinates of where the dart hit the
square using uniform distribution.

X R*rand (1) ;

v R*rand (1) ;

if x™2 + y*2 <= R"2
% Increment the count of darts that fell inside of the circle.
count = count + 1;
end

o° o
Il

end
% Compute PI
myPI = 4*count/darts;
end

Pied vypoctem s funkci parallelMonteCarloPI otestujeme, zdali je spuStén matlab-
pool. Do proménné poolsize uloZime pocet workerll a vytiskneme jejich pocet. V opac-
ném piipad¢ vytiskneme chybovou zpravu:

>> poolSize = matlabpool('size');

>> if poolSize == 0

>> 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 demo is running on 8 MATLABPOOL workers.

Poté vynasobime pocet Sipek darts poctem workerli poolsize a vyvolame funkci pa-
rallelMonteCarloPI, vypocCteme dobu trvani vypoctu. Vytiskneme vysledek vypoctu
a dobu jeho trvani:

>> parforDarts = darts * poolSize;

>> R = 1;

>> tic

>> myPI = parallelMonteCarloPI (parforDarts,R) ;

>> parElapsedTime = toc;
>> fprintf ('The computed value of Pi is %8.7f.\n',myPI);

The computed 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 method executed in 14.72 seconds
and computed 5.44e+07 darts per second.

Porovname-li dobu trvani vypoctu sekvencni a paralelni verze metody Monte Carlo vidi-
me, ze i kdyZ jsou €asy jednotlivych implementaci srovnatelné, tak v cyklu parfor se prove-
de poolsize krat vice iteraci. Spocita se tak presnéjsi aproximace hodnoty Ludolfova ¢isla .
Zména kodu tohoto vyznamného navyseni vykonu spoc¢iva pouze ve zmeéné klicového slova
parfor v cyklu programu.
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8 Pripadové studie

8.1 Modelovani Sireni znec¢iSténi ve vodé

ZneCisténi vod je celosvétovy problém, ktery je jednou z hlavnich pficin Gmrti
a onemocnéni zivych organismii. Voda muze byt zneciSténa jak nebezpecnymi toxickymi
latkami, tak latkami, které jsou v pfirozeném mnozstvi prospé$né (trofizace). Cilem této studie
bude vytvofit model urCujici koncentraci polutantu (znecisténi) v jezete v zavislosti na Case,
resp. na ¢ase a poloze s vyuzitim aplikacnich softwart Maple a MATLAB. Pro vytvofeni
(nejen) takového modelu jsou zasadni predpoklady, pii jejichZ platnosti model budeme sesta-
vovat. Uvedeme dva mozné pfistupy: modelovani s vyuzitim obycejné diferencialni rovnice
a modelovani s vyuzitim parcidlni diferencidlni rovnice.

8.1.1 Koncentrace znecisténi jako funkce ¢asu

V ptipadé¢ modelovani s vyuzitim obycejné diferencidlni rovnice predpokladame, ze
koncentrace znecisténi C(¢) v jezere je zavisla pouze na Case t. Pfitom pro zjednoduseni zave-
deme jesté nekolik dalSich omezujicich predpokladi:

e jezero je homogenni téleso, v némz je znec€isténi dokonale promichané (a jeho koncen-

trace C(¢) tedy v kazdém miste stejnd),

e znecisténi podléhd pouze jedinému transportnimu procesu (pohybu), advekei (tj. una-

Seni proudem vody), a ta je v kazdém bod¢ jezera stejna,

e jezero ma jediny ptitok O, a jediny odtok Q,

e znecisténi se do jezera dostava pouze pritokem,

e objem jezera V(¢), jeho ptitok O;,(¢) 1 odtok O(?), (tj. pratok v misté, kde voda ptitéka

do jezera (tj. na pfitoku) a pritok v misté, kde voda odtéka z jezera (tj. na odtoku))
jsou zavislé na Case ¢.

Aplikaci zakona zachovani hmoty ziskadme rovnici:

d
- () - V() = Qu(t) Cnlt) = Q1) - C1), (8.1)
kde jsou:
n....... objem jezera v Case ¢ [m’],
C() ......... koncentrace zneisténi v jezefe (resp. na jeho odtoku) v Sase ¢ [gm ],
Cin() ....... koncentrace znec€isténi na ptitoku do jezera v Case ¢ [gmﬁ3],

Oin(2) ....... pritok (tj. objem vody na pftitoku do jezera, ktery prote¢e danym mistem za jednot-
ku Gasu 7) [m’s™'],
o®@......... odtok (tj. objem vody na odtoku z jezera, ktery protece danym mistem za jednotku
Gasut) [m’s ']
K rovnici (8.1) zbyva jesté doplnit pocédtecni podminku. Necht’ tedy:

C(O) = C().
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8.1.2 Koncentrace znecisténi jako funkce ¢asu i polohy

V ptipad¢ modelovani s vyuzitim parcialni diferencialni rovnice chapeme koncentraci
zneCisténi jako funkci Casu ¢ i polohy x. K tomuto modelu pfijmeme jesté nékolik predpokla-
di:

e jezero je homogenni téleso tvaru kvadru s jedinym ptitokem Q;, a jedinym odtokem Q,

e znecisténi se do jezera dostava pouze pritokem,

e zneCisténi v jezete podléhd pouze jedinému transportnimu procesu, advekei,

¢ rychlost advekce je v kazdém bod¢ jezera stejnd a pritom rovna rychlosti odtoku vody

0 z jezera,

e objem jezera V(t), pritok O;,(¢) 1 odtok O(¥) jsou zavislé na Case ¢, (délku nadrze uva-

zujme konstantni).

Necht' ma jezero délku /, vySku (resp. hloubku) 4 a Sitku w. Délka / vodniho t&lesa je kon-
stantni, zbylé rozméry (h a w) se v8ak v ¢ase mohou ménit, z toho vyplyva, Ze plocha kolmého pri-
fezu vodnim télesem v Case ¢ je A(f) = h(r) - w(?).

Podobné jako v pfedchozim modelu (8.1) vyjadiime pomoci zdkona zachovani hmotnosti
casovou zménu mnozstvi zne€isténi v jezefe v oblasti ohrani¢ené kolmymi plochami v bodech
x ax +Ax (viz obrazek 8.1).

h

LY

x x + Ax

Obr. 8.1 Nakres tvaru jezera.

Obdrzime tak rovnici:

O (Clt) AW - A7) = Q) - Clat) QM) - COlar + A1), (82
kde jsou:
A(t)o.n.... plocha kolmého priifezu vodnim t&lesem v Gase ¢ [m?],

C(x,0)....... koncentrace znec€isténi v jezefe (resp. na jeho odtoku) v misté x v Case ¢ [grnf3 ],
o@......... odtok z jezera v Gase ¢ [m’s '].
Zavedenim obvyklého limitniho ptfechodu pro Ax — 0 ziskame rovnici modelu:

0
ox

0
S (Cl, ) AM) = = Q) Cla ). (8.3)
K rovnici (8.3) déle ptitadime pocatecni a okrajovou podminku.
Pocate¢ni podminka Cy(x) definuje koncentraci znecisténi C(x,f) v kazdém misté x v Case
t=0:
C(x,0) = Co(x).
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Okrajova podminka C;,(f) ur€uje koncentraci znecisténi C(x,f) na ,,okraji“ jezera (chapej-
me tim misto pfitoku vody do jezera) v libovolném case ¢

C(0,8)= Cin(2).

8.1.3 Redlna data z Brnénské prehrady

Brnénskéa ptehrada se jiz fadu let potyka s problémem piebytku Zivin, které vyrazné
ovlivituji kvalitu vody. V ramci projektu Cistd Svratka '* je sledovana jakost vody
a stanovovana mj. koncentrace fosforu a dusiku na pfitoku i odtoku vody do/z ptehrady. Po-
vodi Moravy"° poskytlo data z roku 2006.

Tabulka 8.1: Métené hodnoty koncentrace
dusiku a fosforu na ptitoku a odtoku [mg/1].

Datum Dusik Fosfor
Pritok Odtok Pritok Odtok
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 méteny ptiblizné jedenkrat za mésic, hodnoty ob-
jemu nadrZe a pritoku vody na pfitoku a odtoku jsou zaznamenavany kazdou hodinu. Vyvoj
téchto hodnot z obdobi od 4. ledna do 30. listopadu 2006 zachycuji ¢asové tady, které jsou
vizualizovany pomoci Maple na obrazku 8.2.

: ! 1504 i
1.6x 107 H ﬁ
- i
1.4x 10 1001 ’:
5 12x10'] o
V[m } x Q[ B }
1.x 107 5
6
8.x 10 7 ¥
41. 13. 3.5.226. 308.  30.11. 13, 35.226. 308  30.11. 13. 35.226. 308  30.11.
t [datum] t [datum] t [datum]
(a) Objem nadrze V(¢) (b) Ptitok vody Q;,(?) (c) Odtok vody Q(¢)

Obr. 8.2 Casové fady objemu nddrze a priitoku vody na piitoku a odtoku.

8.1.4 Modelovani koncentrace dusiku a fosforu

Nyni vyuzijeme obou modelt (8.1) a (8.3) k simulaci vyvoje koncentrace dusiku (pfip.
fosforu) na odtoku vody z piehrady v obdobi od 4. ledna do 30. listopadu 2006. Predikované
hodnoty znecisténi nasledné srovname s métfenymi hodnotami (viz tabulka 8.1).

' http://www.cistasvratka.cz/
50 http://www.pmo.cz
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Modely maji nasledujici parametry: Ci,(z), V(¢) (resp. A(f)), Om(t) a QO(f), které jsou
vSechny zavislé na Case .

Hodnoty koncentrace znec€isténi na ptitoku C;,(f) zndme pouze pfiblizné v mésicnich in-
tervalech a nevime, jakych hodnot koncentrace znecCisténi dosahuje mezi dvéma meétenimi
(ani je nedokaZeme ohranicit). Pfesto z hodnot v tabulce 8.1 lze ptedpokladat, Ze se koncent-
race zneCisténi v pribehu roku ,,vyrazné" neménila. Budeme proto uvazovat, ze funkce C;,(¢)
je spojita a mezi po sob¢ jdoucimi méfenimi je monotoénni (napt. linedrni).

Hodnoty zbylych parametra V(¢) (resp. A(¢)), Qum(?) a O(f) zndme v hodinovych interva-
lech. Zatimco hodnota objemu néadrze V(f) se v prubéhu jedné hodiny zméni ,,minimaln¢*
(zpravidla méné nez o 1 %), v ptipadé ptitoku Q;,(¢) a odtoku Q(¢) tomu tak byt nemusi (navic
se mize ménit znaménko rozdilu téchto hodnot, coz je pro model (8.1) zdsadni). V obou mo-
delech ptitom ptedpokladame, ze plati:

d
SV(0) = Qult) ~ Q).

Z tohoto diivodu zvolime jeden z pritokd, napt. odtok Q(¢), ktery ,,dopocitame* ze zna-
losti objemu vody V() v jezete a ptitoku O;,(¢). Funkci V() pro reprezentaci objemu nadrze
v Case t a funkci O;,(f) pro reprezentaci ptfitoku (tedy jako modely zavislosti objemu nadrze
a pritoku na Case ¢) ziskdme prolozenim naméienych dat vhodnymi spojitymi (a hladkymi)
funkcemi. Vzhledem k charakteru dat se mize stat, ze ,,dopocitana* funkce Q(¢) bude pro
nektera ¢ zaporna. V takovych ptipadech je tieba funkce Q;,(¢) a O(¢) upravit tak, aby obé byly
nezaporné.

K prolozeni namé&fenych dat funkcemi V(¢) a Oi(f) zvolme kubické splajny’®’, které zajis-
ti spojitost derivace v uzlovych bodech. Uzlové body vybereme tak, aby funkce V(¢) a O;.(?)
zachovaly ,,vyznamné* lokalni extrémy a pfiblizné odpovidaly naméifenym datim. Z dvaceti
sedmi uzlovych bodl pro V() a Sedesati uzlovych bodi pro Q;,(¢) ziskame funkce vykreslené
pomoci Maple na obrazku 8.3.

i 1801 180
1.6% 10 7 160+ 160
. 140 | 1401
1.4% 10 1204 1204
(2] 12%107] m | 100 {L] 100]
V [m ] ) le s 80 Q s 80
1.x 10 60 60+
6 40 40+
8.% 10 1

201 204

41 13. 35226 308. 3011 13, 35.226. 308 30.1L 13, 35.226. 308 30.1L

t [datum) t [datum) t [datum)
(a) Objem nadrze V(1) (b) Pritok vody Qin(t) (c) Odtok vody Q(t)

Obr. 8.3 Casové Fady objemu nadrze a pritoku vody na pritoku a odtoku.

Jak jiz bylo zminéno, funkce C;,(f) budeme uvazovat po Castech linearni a s uzly shod-
nymi s dny métfeni. Bude se tedy jednat o linearni splajny. Pro stanovené koncentrace dusiku
a fosforu na ptitoku dostdvame funkce vizualizované pomoci Maple na obrazku 8.4.

ISplajny jsou aproximujici, po ¢astech polynomialni, funkce. Ptivlastek ,,kubicky* znagi, ze p¥islus-
ny polynom je nejvyse tietiho stupné, viz [3].
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0.28
0.26] 34
0.24
0.22] 74
o 10201 m
Cin[%} 0.18 Cin[Tg 61
0.16
0.14 51
0.12]
0.101 4
41, 13. 35.226. 308. 3011 41 13. 35 226. 308 3011
t [datum) t [datum]
(a) Fosfor (b) Dusik

Obr. 8.4 Aproximace casovych rad koncentrace dusiku a fosforu na pritoku do nadrze.

Reseni modelu (8.1) v Maple pro vyse popsané parametry je zobrazeno spolu s naméfenymi
hodnotami na odtoku (jednotlivé body v grafu) na obrazku 8.5.

0.204
0.15-
mg.
o[, b

0.10

0.05
0 T T T T ] 34 T T T T ]

1.3. 3.5.226. 308. 30.11. 1.3. 3.5, 226. 308. 30.11.
t [ datum] t [datum]

(a) Fosfor (b) Dusik

Obr. 8.5 Modelované a namérené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadrze.

Pro model (8.3) je tfeba navic specifikovat funkce A(¢) a Co(x).

Predpokladame, ze plocha prifezu nadrzi A(f) je v kazdém misté nadrze stejnd, a tedy
piimo umérnd objemu nadrze V(f). Konstantou pifimé imeérnosti je prevracend hodnota délky /
nadrze, pticemz [ =9 300 m , viz [27].

Dale plati, ze Cy(0) je rovno koncentraci zne€isténi na piitoku a Cy(9300) je koncentrace
znecisténi na odtoku vody z ptehrady. Pro jednoduchost predpokladejme, Ze koncentrace zne-
Cisténi v Case ¢ = 0 zdvisi na poloze (tim minime na vzdalenosti od mista pfitoku) linedrné.

Reseni modelu (8.3) vMaple pro vyse uvedené parametry je zobrazeno spolu
s nam¢fenymi hodnotami na odtoku (jednotlivé body v grafu) na obrazku 8.6.

13. 35.226. 308  30.11. 13, 35.226. 308 30.11.

t [datum) t [datum)
(a) Fosfor (b) Dusik

Obr. 8.6 Modelované a namérené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadrze.
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Z obrazki 8.5 a 8.6 je vidét, ze modely (8.1) a (8.3) nezachycuji dostate¢né presné name-
fené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadrze.

Zatimco pii modelovani koncentrace dusiku na obou obrazcich 8.5 i 8.6 modelové (teore-
tické) hodnoty pfiblizné kopiruji trend méfenych dat, u fosforu tomu tak neni. Na obou obraz-
cich 8.5 a 8.6 se trend modelu koncentrace fosforu vyrazné 1isi od trendu méfenych hodnot.
V obou ptipadech pro modelovani koncentraci danych znecistujicich latek predpokladame, ze
zne€isténi podléhd jedinému transportnimu procesu — advekcei, cozZ je zejména v piipad¢ fosfo-
ru nespravny piedpoklad (vice v ¢asti 8.1.6), a proto modelovanim dochazi ke znacnému
zkresleni.

8.1.5 Vypocet feSeni v Maple a v MATLABu

Me¢étend data z Brnénské piehrady jsou uloZend v souboru D:/data prehrada.xlsx v listu
pojmenovaném data. Hodnoty piislusné danému parametru se nachazeji v samostatném
sloupci.

Postup vypoctu numerického feSeni modeld (8.1) a (8.3) uzitim systému Maple nebo sys-
tému MATLAB spociva v nacteni dat ze souboru data_prehrada.xlsx do zvoleného systému,
vytvoreni funkci Ci,(¢), V(¢), A(t), Oim(t) pomoci splajnu, ,,dopocitanim™ Q(¢) a ptifazenim li-
nearni funkce Cy(x). Nakonec pak numericky vyfeSime ptislusnou (obycejnou/parcialni) dife-
rencialni rovnici.

Pii vypoctech zahrnujicich derivaci objemu (tj. pii pocitani odtoku Q(¢) a teSeni C(¢),
resp. C(x,f)) ziskané hodnoty vydélime cislem 3 600, aby byla zména objemu vztaZzena na
sekundu (nikoli na hodinu). Pfi aproximaci ptitoku Q;,(¢) splajny jsou ptfidany interpolacni
uzly v ¢asech =1 800 i at=1 900 /& tak, aby O(¢) i O;(¢) byly nezaporné funkce.

Systétm MATLAB poskytuje pro feSeni parcidlnich diferencialnich rovnic prvniho fadu
pouze piikaz pdepe, ktery vSak ,umi“ feSit jen diferencialni rovnice parabolického
a eliptického typu. Modelova rovnice (8.3) je pfitom hyperbolického typu. Z webové stranky
profesora Shampineho [28] lze pro hyperbolické parcidlni diferencialni rovnice stdhnout im-
plementované numerické metody s ndzvem hpde, které vyuzijeme.

V Priloze této publikace jsou uvedeny zdrojové kody pro vypocet obou modeld v Maple
i v MATLABu pro koncentraci dusiku.

8.1.6 Analyza neurditosti

Neurcitosti v modelu

Nejprve se budeme zabyvat neur¢itostmi v matematickém modelu. Pfi sestavovani mate-
matického popisu zadaného problému jsme vyuZili dvou riznych postupti modelovani. Jednak
pomoci obycejné diferencidlni rovnice (8.1) a jednak pomoci parcialni diferencialni rovnice
(8.3), kde jsme aproximovali parametry modelt V() (resp. A(¢)), Qi (f) a O(t) pomoci kubic-
kych splajnti z namétenych dat.

Na prvni pohled (viz obrazky 8.5 a 8.6) davaji oba modely podobné vysledky. Avsak
bliz§im vizudlnim vyhodnocenim Ize konstatovat, Ze pro data, ktera mame k dispozici, se jako
vhodnéjsi jevi model (8.1).

Dale z grafii na obrazcich 8.5 a 8.6 vidime, Ze za adekvatni Ize povazovat oba modely
v ptipad¢ modelovani Sifeni koncentrace dusiku, ale pro fosfor jsou oba modely nevyhovujici.

Brnénské piehrada se nejen v roce 2006 potykala s pfemnozenim sinic. Nadrz byla
eutrofni az hypertrofni (viz klasifikace vod podle uzivnosti [29]). Vodni mikroorganismy
arostliny pfitom fosfor pfijimaji a zabudovavaji jej do své biomasy. Urcitd ¢ast fosforu
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v nadrzi navic tvoii nerozpustné slouceniny s kovy (jako je vapnik, Zelezo, hlinik ¢i hoi¢ik),
které se stavaji soucasti sedimentu na dn& nadrze'>*.

Vzhledem k vySe zminénému je pro modelovani Sifeni fosforu v Brnénské prehrad€ nutné
oba modely (8.1), (8.3) doplnit o popsané procesy, aby daly adekvatné;jsi vysledky.

Datova neurcitost

Datovou neurcitosti jsou ovlivnény interpola¢ni polynomy (resp. splajny), jimiz modelu-
jeme funkce V(¥), O(), Qin(t), Cin(t), Co(x), ptip. A(?).

Objem nadrze V(t), resp. plocha prufezu nadrzi A(¢), se béhem hodiny vyrazné¢ nemeéni.
Muzeme proto neurcitost v hodnotach téchto dvou parametri zanedbat a zaméfit se na neurci-
tosti zbylych parametri.

Vliv parametrti na feSeni modelu vyjadiime globalni analyzou citlivosti pro koncentraci
dusiku na odtoku.

Zvolime ¢asovy interval mezi prvnimi dvéma méfenimi koncentrace zne€isténi C;,(¢) (jde
o dobu mezi daty 4. ledna az 1. unora 2006), na némz aproximujme objem nadrze V() linearni
funkci. Objem nadrze v tomto obdobi klesa, takze odtok Q(¢) musi byt (v priméru) vétsi, nez
je pritok. Ptitok Q;,(f) budeme reprezentovat nahodnou veli¢inou s trojihelnikovym rozdéle-
nim pravdépodobnosti na intervalu <min(Q;,(¢)); max(Qi(f))> pro ¢ z uvedeného obdobi'*
a odtok Q(¢) dopocitame.

Podobné koncentraci znecisténi na ptitoku Cj,(¢) pritadime rovnomérné rozdéleni prav-
dépodobnosti na intervalu <C;,(4.1.); Ci(1.2.)>.

Vzhledem k uvedenym omezenim a jednoduchosti modelu zkouméame vliv pouze téchto
dvou nezévislych parametrt Q;,(f) a Ci,(f) na feSeni modelu. Analyzou globalni citlivosti pro
model (8.1) provedenou Sobol'ovou metodou (i s aplikaci korekéniho ¢lenu) ziskdvame:

SQin, = O? 327 SC

in

=0, 61.

Jestlize totéz provedeme pro model (8.3), kde zkoumame vliv parametrit O(¢) a Cy,(¢) na
feSeni modelu, obdrzime:

So=0,03, Sc, =0,84.

1.2 2
g L5
0.8
p(O) 4l p(C) l
0.4
0.2
oL ALY mﬁb G”ffmmm : I
42 44 46 48 50 52 54 56 56 57 58 59 60 61 62 63
mg g
¢ [ ¢ l
(a) model (8.1) (b) model (8.3)

Obr. 8.7 Histogramy modelovych hodnot koncentrace dusiku na odtoku 1. 2. 2006.

152 7+ Cxo s , e . .
>? Vice o znegi§téni povrchovych vod Zivinami v [36].

'3 Trojuhelnikové rozdéleni vyplyva z histogramu hodnot p¥itoku na daném intervalu.

100



Histogramy predikovanych hodnot koncentraci dusiku dne 1. inora 2006 na odtoku po-
skytuje obrazek 8.7.

Celkove¢ lze u€init zavér, ze z pohledu datové neurcitosti ovliviiuje vyslednou koncentraci
dusiku na odtoku nejvice hodnota koncentrace dusiku na ptitoku. Hodnota koncentrace dusiku
na pritoku (resp. odtoku) pak vyjadiuje, ,,jak rychle* se hodnota koncentrace dusiku na odtoku
bude piiblizovat hodnot¢ koncentrace dusiku na piitoku.

Neurcitosti v aplikaci modelu

Neurcitost v aplikaci modelu vychazi jednak z uloZeni Cisel v pocitaci a jednak z pouziti
numerickych metod pii feseni diferencidlnich rovnic. Jelikoz samy parametry ve svych hod-
notach zahrnuji neurcitosti mnohondsobné prevysujici neurcitost (v tomto ptipadé chybu)
zpusobenou zaokrouhlenim ¢isla pti ulozeni v pocitaci, je bezpfedmétné tesit vliv téchto chyb
na feSeni modelu.

Pii vypoctu feseni modelu (8.1) byla v Maple standardné pouzita (vlozena) numericka
metoda Runge-Kutta-Fehlberg fadi 4 a 5, viz [17]. V MATLABu byla zvolena obdobné me-
toda Dormand-Prince stejnych tada, viz [30]. Pii 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(1)|,

V MATLABu podobné pro odhad chyby kazdého kroku metody Dormanda-Prince plati:

odhad _chyby < max(abs_err, rel_err - |C(?))),

pticemz abs_err a rel_err znaci tolerance pro absolutni a relativni chybu, jejichz standardni
hodnoty jsou 107 a 10 °v Maple, 10 °a 10 v MATLABu.

V Maple neprovede Fehlbergova metoda vice krokil, nez je pocet vyhodnoceni zadané
derivace funkce. Maximalni mozny pocet vyhodnoceni derivace funkce pfitom urcuje para-
metr maxfun, jehoz standardni hodnota je 30 000. Jelikoz pro vSechna ¢ z roku 2006 plati
|C(f)| <9, mizeme jednoduSe shora odhadnout chybu numerického feseni v Maple hodno-
tou'>*30000-10° = 0, 3.

V MATLABu ziskame nastavenim parametru Stats informaci o poctu krokt, ktery pro
celé casové obdobi 4. 1. — 30. 11.2006 je roven 28. Chybu je pak mozné shora odhadnout
hodnotou 28 - 1072 = 0,28.

K vypoctu feseni modelu (8.3) poskytuje Maple také vypocet odhadu chyby numerického
feSeni. Ten pak mizeme pouzit napiiklad k vykresleni tzv. chybovych mezi (resp. hranic),
mezi nimiz se presné feSeni nachazi. Pro standardni nastaveni v nasem ptikladu tak situaci
vizualizuje obrazek 8.8, v némz jsou chybové meze vyznaceny bodovymi grafy.

Funkce hpde v MATLABu ohrani€eni pro chybu vypoctu neposkytuje.

13 Lze ukézat, 7e podet vyhodnoceni derivace funkce, ktery Maple pii vypoétu provede, je roven
1605. To nabizi moznost odhad chyby numerického feseni dale snizit.
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Obr. 8.8 Reseni modelu (8.3) s chybovymi mezemi.

Pro lepSi pochopeni problematiky (nebo pro procviceni diive zavedenych pojmi
a vztahll) doporucujeme Ctenafi provést dalsi analyzy, jako jsou napt.: sledovani vyvoje hod-
noty C(¢) modelu (8.1), jestlize hodnota C;,(f) bude konstantni nebo bude nulové; déale pak
zjisténi doby, za jak dlouho podle modelu (8.1) klesne koncentrace znec€isténi v jezefe kupfi-
kladu pod 5 % aktudlni hodnoty v ptipadé€, Ze na pfitoku jiZ do jezera nebude vstupovat zadné
znecisténi a napiiklad Q;,(f) = O(t) =5 m’ - s a V(f)=10" m*; anebo ureni lokalni citlivosti
parametri u obou modelt, (8.1) a (8.3), jestlize jsou parametry konstantni, tj. C;(¢) = Cjy,

)=V, Qin(t) = Qin, Q1) = O, A(1) = 4.

8.2 Modelovani znec¢iSténi v ovzdusi

Na Sesti lokalitdch v okoli Brna byl monitorovan prach automatickym vzorkovacem, ve
kterém byl poté analyzovan obsah chemickych latek. Na kazdé z lokalit (cementarna, kame-
nolom, letisté, ulice v centru Brna, mala obec a velka obec) byla automatickym vzorkovacem
namétena data, ktera se pro podchyceni variability méftila pétkrat v pravidelném intervalu.
K jejich analyze se vyuzil systém SPSS, jehoz tkolem bylo zjistit zakladni statistiku vSech
métenych latek v ovzdusi a poté u vybrané latky zjistit, jestli se od sebe vyznamné lisi jeji
koncentrace v monitorovanych lokalitach. Vyuzijme k tomu metodu ANOVA.

8.2.1 Priprava dat pro SPSS

Vstupni data pro uziti SPSS je vhodné upravit do standardni podoby, kdy sloupce tvoii
jednotlivé parametry (napf. nazev lokality, latka, popis aj.), prvni fddek obsahuje nazvy para-
metrt a do dalSich fadkl zapisujeme naméfené hodnoty ¢i konkrétni zdznamy ze vzorkovace
(nejcastéji text, datum nebo Cislo; viz obrazek 8.9). Tento postup je vhodné dodrzet nejen
v tomto piipadé, ale u kazdé analyzy dat programem SPSS. UsSetfime nasledné mozné pro-
blémy pfi zpracovani dat.

A | B | C D E | F | & | 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 001460 908.01625 768.724
4 3 cem_C 1 ¢ 3 20,69 001536 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 Standardni uprava dat pro vstup do SPSS.
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8.2.2 Nacéteni 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 opacném ptipadé nebude
soubor v dialogovém okné viditelny. Po stisknuti tlacitka Open se objevi dalsi dialogové okno
(obrazek 8.10), ve kterém zatrhneme hodnotu Read variable names from first row
of data, jelikoz pro tento format nacteni madme pfipravend data. V polozce Worksheet se
automaticky nastavi maximalni rozsah dat z vybraného listu Excelu.

Il?;;,l:lpen Data ﬂ
Loak in: |.,j Kapitola_vedecke_vypocty hd | ER E_] g5 8=
&) data_prikiad xis A%, Opening Excel Data Source x|
E\RECETOX201 1 \Mapitola_vedecke_wypocty'data_priklad xl=
I ERead variable names from the first row of data
Worksheet: |Sheet1 [&1:L37] - |
Range: | |
LD e | | Open Maximum wwidth for string columns: ¥ri=rd
Files of type: |Exc:e| (* s, * xhse, * xdsm) v| -
= Cancel
|| Minimize string width= bazed on obzerved values
[Eetrieve File From Repositary... ]

Obr. 8.10 Import dat.

Pii importu se automaticky opravi nepfipustné ndzvy proménnych, mezery jsou nahraze-
ny podtrzitkem a pied Cisla na zacatku nadzvu je vlozen znak @ (zavinac). Nazvy lze v modu
Variable View dodatecné editovat rucné. Také je vhodné doplnit do tabulky sloupec Label,
popisky proménnych a zkontrolovat datovy typ jednotlivych proménnych.

8.2.3 Analyza dat

Pti analyze dat nejdtive spocitdme zakladni statistiku (minimum, 5 % a 95 % percentil,
median, primér a maximum) pro vSechny latky v prachu. K tomuto je nejvhodnégjsi pouzit
menu (Analyze > Tables > Custom Tables), kde do sloupcti vlozime hodnocené proménné
a dvojitym kliknutim na polozku Mean pod jejich jménem nastavime poZadované statistické
ukazatele a jejich poradi.
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x|
Veraies B Beaed  [Deed
£ )
& Oznaceni - Pietazeni pro ménnych |
&) LOMALITA Kremen [S_metekav. ooT l‘wllap FCBs HCHs
%Frakce q MinimurnJ AAnAARL. [ nAAn ARG | annnGan... | AROOGARG. | nAReGRAG | RnRoan...
&)Frakce Percgnt... | nnnn.nn..| nonnenn.. | nonnnne | nnnengnn.. | nnnongnn. [ nnnn,nne.
fKFemen hiea nnnnnn..| nnnnnne | nennonne | nnamenn. | eennenne. | nnnn,nn.
fnetekave_S_PAH Medfan | nnnnenne | nonnonne | nnnnenn. | nnnnenne. | nonn,an. | nnnnenn.
&DDT Percgnt... | nnnnonn. [ nnnnonne | nnnnenn. | nnnnenne. | nonn,nn.. | nnnnenne.
&Naﬂalen Maxignum | nnnn,nn.. [ nonngnne.| nnnnenn. | nnnnenne. [ nonn,an.. | nnnnenne.
& peBs ) O | [ovopit ,
& Hohs = | vojklikem se otevie menu
#® summary Statistics: x|
Selected Wariable: Kremen
| Posun sta tistik v poradi vystupu |
Statistics: ) | Dostupné statistiky Dizplay:
k:ount = |-- isti |Label |Format Decim...|
Urraveighted Count hdinimum inirmum Auto
Mean Percentile 05 Percertile 05 Auto
Mizging Mean Mean Auto
Modle = W Median Auto
[appivto seection | [ appvtoan | cose [ Hep |

W *Output [Document1] - IBM SPSS Statistics Wiewer
Fie Edt View Dals Tranzioem  sert Format  Anayze  Diect Marketing  Graphs  Lbiles  Add-ons  Window

=iol]

Yyvolini naposled

ELTEERECDS

108 &

oo B poutitych funkei
| - .
€« += gEE
B 8 output
& {8 Custom Tables Custom Tables
2] Titte
g Notes [Dataset1]
[ Active Dataset
Table 1
@ B_netekaverA,
Kramen H oot Nap PCBS HCHs
Winirmum 0000000000 00836 | 19,06872 | 190,04400 | 14,80746 52743
Percentile 05 | 0000000000 00852 | 3346006 | 36456100 | 17.50614 74230
Mean 16,07960180 AB504 | 27163008 | 496799280 | 232.41396 | 8350419
Median 19,92080847 15075 | 200,20541 | 330510863 | 121,73633 | 2197672
Percentile 95 | 30,10813982 2,06400 | 908,01625 | 1287592075 | 1102,71990 | 347,65086
Mairmum 36,15498395 319625 | 971,72527 | 36504,57150 | 134166026 | 81147071

Obr. 8.11 Nastaveni analyzy a vystup.

Z obrazku 8.11 je ziejmé, ze vSechny moznosti v menu lze ovladat pomoci mysi, a tudiz
neni nutné pro bézné funkce pouzivat syntaxi. Vystupy se ukladaji do samostatného souboru
(zde pojmenovan Output 1), pficemz je ziejma hierarchicka struktura vystupt. Pokud chceme
ulohu zménit, 1ze pouzit tlacitko pro vyvolani naposledy pouzitych funkcionalit (bod 5 na

obrazku 8.11).

Dalsi ¢ast ulohy provedeme obdobné. Jedna z metod pro porovnani vice vybéra — lokalit
— se nazyva ANOVA. Nachazi se v menu (Analyze > Compare Means > One-Way ANOVA).

Necht’ hodnocenou latkou je napiiklad DDT. Budeme ji hodnotit podle lokality (obrazek
8.12 vlevo). Jako podpirné vystupy si nastavime v nabidce Post Hoc Tukey test a v Options

graf primé&ra (obrazek 8.13).
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i Dne-Way ANOYA: Post Hoc Mulki \= One-Way ANOVA: Options x|

Bg [T Arenees Assumed
[CJiLsn [ -hik
& D§endem s I:l Eonferroni E Tukey
[ DoT
& Frelce 2 [ Sictak [ Tukey's-b
f KFemen_ G [ Scheffe [] puncan
& netekave_5_PaH [ R-E-zw F [] Hochberg's
P...
& nattalen [] RE-GW & [7] Gabriel
& pcBs
f HELE Factar: Equal Wariances Mot Sssumed
- i LOKALIT [] Tamhane's 72 [ Dunnett's T3
o[ peste || meset || cancer | tep | Sunieance levet
,
Obr. 8.12 Nastaveni ANOVA.
=

File Ect  Wiew

Options  Elements  Help

oo EXYRABe Bl CEDL kU B

Ab mr—p] S8 -

—Statistic:

= Fixed and random effects
|:| Homogenetty of variance test
[T Brown-Forsythe

[T vt

E Meanz plat

~Mizzing Yalues

@ Exclude cases analysis by analysis

@] Exclude cazes listwise

| Continue I Cancel HeIE

| ~ ~ B I = = =
J @ L[l [i[l E E‘ E Ii. I& “ Interpolation Line Line Options Wariables
rPrevie
G00,00000
rLine:
Wieight Style End Caps
o 5] ———5) [paea )
- rCaolor
g 400,00000 B L [ L—"
s (0,0,00 EEEEEN
g EEEEEE
= [
200,00000-7 %55%%%
IO
(0,0,0
00000
A
Lok I

Obr. 8.13 Graf'v SPSS a jeho editacni okno.

8.2.4 Syntaxe

Sada vSech zabudovanych funkci v SPSS nabizi pouze omezenou (i kdyz dostate¢né Siro-
kou) Skalu preddefinovanych nastaveni pro analyzy. Pokud je vSak tieba spocitat uréitou spe-
cialni hodnotu néjaké velic¢iny, nebo pouzZit nestandardni nastaveni, je tfeba vyuZzit Syntax

Editor.
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Jako ptiklad toho dobfe poslouzi vypocet percentilu jin¢ho typu, nez je ptfimo dostupny
prostiednictvim menu Custom Tables. Necht’ ikolem pro vSechny méfené latky je vypocitat
2,5 % a 97,5 % percentil namisto pfeddefinovanych hladin percentilii. Zaklad pro Upravu zis-
kame kliknutim na tlacitko Paste v menu Custom Tables (poznamenejme, ze na obrazku 8.11
neni toto tlacitko viditelné, protoze je piekryto tabulkou Summary statistics). Nevytvoii se
vystup, nybrz syntaxe v Syntax Editoru, kterou mizeme snadno upravit (modifikovat) pte-
pséanim jejich parametrt.

@ *Syntax? - IBM SPSS Statistics Syntax Editor =10] x|

Fle Eci View Dala Transtorm Analyze Diect iarketing Groaphs  Uliies Add-ons Run  Tools  Veindow

FHE D -« ®EL A P. %5% B
M 4w 0O B B

-
cragila | custom Tables
3 U|CTABLES
4 || MLABELS VARIABLES=Kiemen nelakava 8 PAH DOT Naftalen BCEis HCHs DISPLAYSDEF &
5 {TABLE BY Kfamen [S]lMINIMUEA.N, MEDIANCPTILE 95 MAXIMUM] + netekave_5_PAH
6 [SIMINIMUM, PTILE 05, MEAN, NEDT, PTILE 95, MAXIMUMFDDT [S|IMINIMUM, PTILE 05, MEAN, MEDIAN,
7 PTILE 95, MAXIMUM] + Naftalen [S]IMINIMUM, PTILE 05, MEAN, EDIAN, PTILE 55, MAXIMUM] + PCBs
8 [SIMINIMUM, PTILE 05, MEAN, VEDIAN, PTILE 85, MAXIMUM] + HCHs [S]IMINIMUM, PTILE 05, MEAN, MEDIAN,
g PTILE 95, MAXIMUM]
10PLI| /SLABELS POSITION= |
1
i e !

B SPSS Stefistics Processor isready | | n10Col24 | NUM |

@) *syntax2 - IBM SPSS Statistics Syntax Editor =] |
Qdu Transfoom  Anabyze  Direct Markethg Ltiitiez  Add-ongd R Tools  VWindow  Help

EMe~ AtLET R PO o0& & B
B 0O B B M [

[
.Ilf

1 1
CTARL (| > * Custom Tables

3 O|CTABLES r

4 AUABELS VARIABLES=Kiemen naekavef_PAH DDT Maftalen PCBs HCHs DISPLAY=OET

5 (TABLE BY Kfemen [S]MINIMU EAN, MEDIA MAKIMUM] + netekava_B_PAH

(5 [S]IMINIMUM, PTILE 2 5, MEAN, MEDTER, FTILE 57 5, MAGMURTFOOT [S][MINIMUM, FTILE 2 5, MEAN, MEDLAN,

4 7 FTILE 97 5, MAXIMUM] + Nafalen [S][MINIMUM, PTILE 2.5 MEAN, MEDLAN, PTILE 97 5, MAXIMUM] + PCBs

8 [S]IMINIMUM, FTILE 2.5, MEAN, MEDIAN, PTILE 97 5, MAXMUM] + HCHs [S][MINIMUM, PTILE 25, MEAN, MEDIAN,

9 k|| PTILE 975 MEAMUM)

10 | /SLABELS POSITION=

1

L] 3

4] |k — 1

[ SPSS Statistics Processor sready | | nOCH13 | MM

Obr. 8.14 Syntax a priklad jeho upravy.

Podobné Ize upravovat jakykoliv parametr syntaxe. Z tohoto diivodu je vyhodné vytvaret
a ukladat béhem prace nejcasteji pouzivané syntaxe a poté je pouze upravovat dle aktudlnich
potieb analyzovaného souboru (napf. ménit ndzvy proménnych).
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Priloha
Zdrojové kody Maple a MATLABu pro vypocet hodnot vlivu jednotlivych parametrt
X1, X2, Xz a indexii globalni citlivosti Sobol'ovou metodou v piikladu 5.5.

Vypocet indextu globalni citlivosti pomoci systému Maple

# Vypocet hodnot vlivu V1, V2, V3 a citlivosti S1, S2, S3 parametru
X[1], X[2], 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[1])+7*sin(X[2]) 72+ (1/10)*X[3] *4*sin(X[1]) :
E := Mean(Y): V := Variance(Y):

Mean (sin(x1) +7*sin (X[2]) *2+(1/10) *X[3] "4*sin(x1)) ;
V1l := Variance((1/50)*sin(X[1])*Pi*4+7/2+sin(X[1]));

Mean (sin (X[1])+7*sin (x2) *2+(1/10) *X[3] "4*sin (X[1])) ;
V2 := Variance (-7*cos(X[2])7%2+7);

Mean (sin (X[1])+7*sin(X[2]) "2+ (1/10)*x3"4*sin (X [1])) ;

V3 := Variance(7/2);
S1 := evalf(vi/v, 4);
S2 := evalf (V2/Vv, 4);
S3 := evalf (V3/Vv, 4);

# Vypocet indexu citlivosti Sobolovou 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[1l], 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~(Xls) + 7*(sin~(X2s))”~2 + ((1/10)*X3s8"~4)*~(sin~(X1ls)):
f[0] := Mean(Ys): # odhad stredni hodnoty

V[0] := 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]
X382 := Sample(X[3], M): # "druha skupina" M realizaci veliciny X[3]
Ys2 := Vector (M) :

# citlivost parametru X[1]

Ys2 := sin~(X1ls) + 7*(sin~(X2s2))*~2 + ((1/10)*X3s2"~4)*~ (sin~(X1ls)):
V[1] := Mean(Ys*~Ys2)-f[0]"2;

S[1] = vI[1l/vI[0];
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# citlivost parametru X[2]

Ys3 := sin~(X1s2) + 7*(sin~(X2s))*~2 + ((1/10)*X3s2™~4)*~(sin~(X1s2)) :

V[2] := Mean(Ys*~Ys3)-f[0]"2;
S[2] = v[2]/VvI[0];

# citlivost parametru X[3]

Ys4 := sin~(X1s2) + 7*(sin~(X2s2))"~2 + ((1/10)*X38™~4)*~(sin~(X1s2)) :

V[3] := Mean(Ys*~Ys4)-f[0]"2;
S[3] = VI[3]1/VI[0];

# korekcni clen

Ysk := sin~(X1s2) + 7*(sin~(X2s2))”"~2 +
((1/10) *X3s2"~4) *~ (sin~ (X1s2)) :
V[k] := 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 11);

X3s unifrnd(-pi, pi, M 11);

Ys = sin(X1ls) + 7*sin(X2s) .72 + (1/10)*X3s.”4.*sin (X1s) ;

mean Ys = mean(Ys); % odhad stredni hodnoty

var Ys = var(Ys); % odhad rozptylu

% "druha skupina" M realizaci jednotlivych velicin
X1s2 = unifrnd(-pi, pi, M 1]);

X282 unifrnd(-pi, pi, M 11);

X3s2 unifrnd(-pi, pi, M 11);

[)

% "druha reseni" pro jednotlive vlivy

Ys2 = sin(X1ls) + 7*sin(X2s2).”2 + (1/10)*X3s2.%4.*sin(X1s) ;
Ys3 = sin(X1s2) + 7*sin(X2s).”2 + (1/10)*X3s2.%4.*sin(X1s2) ;
Ys4 = sin(X1s2) + 7*sin(X2s2).% (1/10) *X3s."4.*sin (X1s2) ;

2 +
Ysk = sin(X1s2) + 7*sin(X2s2).”2 + (1/10)*X3s2.”4.*sin(X1s2);
% citlivost parametru X[1]

V1l = mean(Ys.*Ys2) - mean Ys"2;
S1 = V1/var_ Ys

% citlivost parametru X[2]
V2 = mean(Ys.*Ys3) - mean Ys™2;
S2 = V2/var_Ys

% citlivost parametru X[3]
V3 = mean(Ys.*Ys4) - mean Ys™2;
S3 = V3/var_ Ys

% korekcni clen

Vk = mean(Ys.*Ysk) - mean Ys"2;
S3 = Vk/var_ Ys
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Nize jsou uvedeny zdrojové kody Maple i MATLABu pro vypocet feSeni modelt
v ptipadové studii v kapitole 8.1. Kdd feSeni rovnice 8.3 pfimo navazuje na koéd feseni rovni-
ce 8.1, ktery je nutné spustit piednostné.

Reseni 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[il],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 := seqg([objem indexy[i], Objem[objem indexy[i]]],
i =1 .. nops(objem indexy)) :

V(t) :=Spline ([objem bodyl], 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 := seqg([pritok indexy[i], Pritok[pritok indexy[il]l]l,
i =1 .. nops(pritok indexy)), [1800, 10], [1900, 16]:

Qin(t) :=Spline([pritok_body],t,degree=3) :

# dopocitani odtoku
Q(t) :=Qin(t) - (diff (V(t),t))/3600:

# vypocet reseni modelu

rovnice := diff ((1/3600)*C(t)*V(t), t)=Qin(t)*Cin(t)-Q(t)*C(t):
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/l]”], tickmarks = [[1 = ”"4.1."”, 1345 = ”"1.3.", 2857
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= ”"3.5.”, 4057 = "22.6.", 5713 = ”30.8.”, 7920 = ”30.11.”], de-
faultl),
pointplot ([seqg([casy[i], Dusik odtok[i]l], i =1 .. 12)]1)});

ReSeni modelové rovnice (8.1) v MATLABu

hlavni skriptovy soubor

[)

% 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);

Fosfor pritok = Data(l:12,6);
Fosfor odtok = Data(1l: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] = ode45(@(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 i1 merene hodnoty')
xlabel ('t [datum]')

ylabel ('C [mg/1]"')

set (gca, 'XTick',casy([1:4,6,8:10,12]))
set(gca,'XTickLabel',{'4.l.';'1.2';'1.3.';'19.4.';'31.5.';...
'2.8.';'30.8';'4.10.';'30.11.'%

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

dv = 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 - dv/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);

Reseni modelové rovnice (8.3) pomoci systému Maple

# aproximace obsahu prirezu nadrzi
A(t) :=(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)) = 0:
IBC {c(o, t) = Cin(t),

C(x, 0) = ((Dusik_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[il], 1 =1 .. 12)1),
pds [plot] (t=0..7920, x=9300, numpoints=3000, color=black, labels=
[t [datum]”, "C [mg/1l]1"” 1, tickmarks=[[1="4.1.",
1345="1.3.",
2857="3.5.", 4057="22.6.", 5713="30.8.", 7920="30.11."1,
defaultl])});

Reseni modelové rovnice (8.3) v MATLABu

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 = Dataf(:,3);

dA = Data(:,4);

Dusik pritok = Data(1:12,8);

Dusik_odtok = Data(1:12,9);

% 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', 'LxXF', 'LXW', 'SLXW') ;
switch meth

case 1
method = 'LxF';

case 2
method = 'LxXW';
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case 3
method = 'SLxW';
end

t = 0; Nx = 94;
linspace(0,9300,Nx); % body prostoru, v nichz bude pocitano reseni

b
I

o°

pocatecni podminka
= Dusik pritok(1l)+x* (Dusik odtok (1) -Dusik pritok(1l))/9300;

c

[)

% 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]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.';'30.8';'4.10.';'30.11."'})

% Subfunkce

function F = flux(t,x,u,u_x)
global Odtok At dA
tt = int8(t)+1l; % prevod "t" na celociselne (prirozene) "tt"
% modelova rovnice vyjadrena pro du/dt
F = -(da(tt) /At (tt))*u - (3600*0Odtok (tt) /At (tt)) *u_x;

[)

% okrajova podminka
function [uL,uR] = bcs(t,ul,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 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. 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 applications in 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. This issue 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 allow MU students and teachers to focus
on their own solutions of biological or biomedical problems without wasting time with pro-
gramming algorithms for these problems. Therefore, in the eighth chapter are described two
case studies in 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. This will serve all the chapters of this publication.
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