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Abstrakt

Program Transport je nastroj urCeny k modelovani kolonovych experimentl. Pii feSeni
kolonového experimentu je v kazdém cCasovém okamziku experimentu feSena transportni
a reakeni Cast vypoctu. K vypoctu reakcni ¢asti je vyuzivano volani externiho programu React.

Voléani externiho programu je ovSem ¢asové narocné, proto je tieba cely proces optimalizovat.

V praci je navrZzen a implementovan algoritmus, ktery rozSifuje propojeni programi
Transport a React o komunikaci s databazi. Do databaze jsou uklddany vysledky reakénich
vypocti a nasledné ¢teny namisto opakovaného volani programu React. Tim dochézi ke snizeni
casové ndro€nosti programu. V praci je také rozebrdno, za jakych podminek je algoritmus

efektivni.

Klic¢ova slova: program Transport, optimalizace, kolonovy experiment



Abstract

The Transport software is designed to calculate models of convoy experiments. In every
time step of the calculation, the transport and the reaction part of the calculation are solved. An
external programme called React is used to calculate the reaction part of the calculation.
However, calling an external program takes long time. That is why optimizing the whole process

1s needed.

In this paper, an algorithm extending the link between the Transport and React softwares by
database connection is designed and implemented. The results of the reaction part of the
calculation are saved into the database and read from there. That prevents calling the React
software repeatedly. Thereby the calculation duration is reduced. This paper contains the

effectivity conditions analysis of this algorithm.

Key words: software Transport, optimizing, column experiment
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Uvod

Transportné reakéni model kolonového experimentu mize poskytnout informace o chovani
podzemnich vod. Kolona, tedy objekt, ktery je kolonovym experimentem modelovan, je objekt,
v piipad¢ této prace valec, ktery je vyplnén horninovym prosttedim a roztokem, ktery je
v rovnovaze s danym prostfedim. Do kolony je z jedné strany (podstavy valce) vtlaCena voda
nebo roztok a z druhé strany stejné mnozstvi vody vytékd. Ostatni stény kolony jsou

nepropustné, transport je tedy provadén jednorozmérné€ z jedné strany kolony na druhou.

K modelovani téchto jevi byl jiz diive vytvofen program Transport. Program Transport je
od svého vzniku stdle rozSifovan a jsou do né&j pridavany stile nové funkcionality. Program
Transport fesi transportni cast kolonového modelu a k vypoctu reakéni ¢asti vola externi

program React z bali¢ku The Geochemist's Workbench.

K tomu, aby kolona mohla byt programem simulovédna, byla diskretizovana do menSich
objektii — buné€k a vypocet je provadén v Casovych krocich. V kazdém ¢asovém kroku se provede

nejprve transportni a poté reakéni ¢ast vypoctu.

Reakeni ¢ast vypoctu, vzhledem k tomu, Ze je realizovana externim programem React, ktery
je volan programem Transport, mize byt pro velky pocet bun¢k kolony ¢asové velmi narocna.
Pro realné pouziti programu je tedy nutné provést optimalizaci, ktera povede ke snizeni Casove
naro¢nosti. Jeden typ Casové optimalizace byl jiz v programu implementovan diive. Prace se

zabyva druhym typem Casové optimalizace.

Tento novy typ Casové optimalizace vyuziva ukladani vysledkl reakéni Casti do databaze
béhem vypoctu. Nasledné pii dalSim vypoctu reakéni Casti mohou byt vysledky piecteny
z databaze, ptipadné pomoci zdznamu z databaze aproximovany. Tim dojde k tomu, Ze neni pro

ziskani vysledki reakéni ¢asti volan tak Casto program React a ¢asova narocnost celkové klesa.

K tomu, aby tento algoritmus fungoval je potfeba vybrat vhodnou databdzi a vhodny
vyhledavaci kli¢. Predpokladem pro efektivitu tohoto feSeni totiz je, Ze vyhledani v databazi

bude rychlejsi nez volani externiho programu a vypocet provedeny timto programem.

Cilem prace je tedy vytvofit algoritmus, ktery bude rozhodovat, které vysledky budou
nacteny z databidze a které budou ziskdny pomoci programu React. Tento algoritmus bude

implementovan do programu Transport jako druhy zplisob ¢asové optimalizace. Oba zplsoby



Casové optimalizace jsou na sobé nezavislé a po dokonceni prace bude program poskytovat
moznost vybrat si, kterym zptisobem ma byt tloha fesena. Je tedy také nutné program Transport

upravit tak, aby tato volba byla mozna.

Kromé vlastni implementace je také nutné otestovat efektivitu tohoto nového rozsiteni.
Vzhledem k tomu, ze pouziti databaze a aproximace vysledkil s sebou ptinasi dal§i moznosti, je

tieba otestovat, v jakych ptipadech je algoritmus efektivni a v jakych ptipadech efektivni neni.
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1 Teoreticky rozbor

1.1 Program Transport

Prace se bude zabyvat navrhem, implementaci a testovanim rozsifeni programu Transport.
Proto je programu vénovana samostatnd kapitola teoretického rozboru. Program Transport je
vyvijen na Technické univerzit€¢ v Liberci pfiblizné od roku 2007. Program je vyvijen v jazyce
C# s pouzitim frameworku .NET verze 4.0. Od doby, kdy zacal byt program vyvijen, prosel
ne€kolika zménami. V nasledujicich kapitolach je popsana nejnovéjsi verze programu tak, jak
vypadal pfed zacatkem této prace. Popis uprav, které piinasi tato prace, bude rozebran az

v kapitole 2, aby bylo mozné rozlisit verze programu pied zahajenim prace a po jejim dokonceni.
1.1.1 Kolonové experimenty

Program Transport je nastroj, ktery je ur¢eny k modelovani transportné reakénich procest,
konkrétné experimentl probihajicich v kolong. Princip kolonového experimentu je nésledujici.
Cely experiment se odehrava v prostiedi zvaném kolona. Tato kolona je, v pfipadé programu
Transport, valcového tvaru. Stény valce jsou tvofeny nepropustnym inertnim materidlem. Uvniti
valce je horninové prostfedi obsahujici roztok, ktery je s timto horninovym prostiedim
v rovnovaze. Podstavy valce jsou propustné a slouzi k tomu, aby skrz kolonu mohly proudit

roztoky. Tato situace simuluje stav podzemni vody.

Do kolony vtéka ptes vstupni komoru druhy roztok, obecn€ s jinym sloZzenim nez roztok
pivodni. Roztok protékd zadanou rychlosti skrz kolonu a misi se s roztokem, ktery je jiz
v kolon¢ obsazen. Ptes vystupni komoru pak stejné mnozstvi roztoku vytéka. Transport roztoki
skrz kolonu je jednorozmérny. Jde tedy pouze o transport z jedné strany kolony na druhou.

Situace je schematicky zndzornéna na obrazku 1.

Vitékajici Kolona obsahujici horninové prostiedi Vytékajici
roztok ) roztok >
» >
Smér
Vstupni proudéni Vystupni
komora komora

Obrazek 1: Schematicky ndkres kolonového experimentu

Pro vypocet takového modelu je v programu Transport zvolena metoda kone¢nych objemu.
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To znamen4, Ze je kolona rozdé€lena do né€kolika objektl — bun€k. Buiiky jsou fazeny za sebe ve

sméru proudéni. Kolona je rozdélena rovnomérné, vSechny buiiky maji tedy stejny objem.

Ke zménam v bunkach dochazi v pravidelnych Casovych intervalech — krocich. Po uplynuti
kazdého casového kroku provede program Transport transportni ¢ast procesu, tedy posun
roztokll o usek, zavisly na rychlosti proudéni, ve sméru proudéni. Déle program provede michani

roztoka v kazdé z bunék.

Po dokonceni transportni ¢asti umozni program vypocet Casti reakéni. V reak¢ni Casti se
pocitaji probéhlé chemické reakce, tedy srazeni a rozpousténi hornin. Reakéni ¢ast vypoctu je
provedena pro kazdou bunku zvIast. Reakéni ¢ast neni realizovdna piimo v programu Transport,

k jejimu vypoctu je volan externi program React z balicku The Geochemist's Workbench.

Podrobnéjsi popis simulace kolonovych experimenti v programu Transport je mozné najit
v praci), béhem které byl program Transport také vyvijen a je tedy jednou z praci, na kterou tato

diplomova prace navazuje.
1.1.2 Popis programu

Popis programu Transport, ktery je zde uveden, je struénym vytahem z dokumentace!”

k programu, kde je mozné najit podrobnéjsi informace.

Pomoci konfigura¢niho souboru je mozné programu Transport nastavit parametry kolony,
jako jsou jeji rozméry, pocet bunck, do kterych je kolona rozdélena, parametry k pocitani troji
pordzity a dalsi. Dale je mozné nastavit, které vSechny transportni vypocty se maji pomoci
programu provadét. Program nabizi napiiklad vypocet simulace rovnovazné sorpce, retardace
nebo difuze. Po startu programu je nacten konfiguracni soubor a data jsou zobrazena v grafickém

rozhrani, kde je mozné je jesté pied spusténim samotného vypoctu upravit.

Program Transport vyuziva ke vSem chemickym vypoctim komeréni program React
z balicku The Geochemist's Workbench. Pred spusténim vypoctu v programu Transport je tieba
vytvorit model pro React, ktery bude obsahovat informace o slozeni kolony na zacatku vypoctu.
Déle je tfeba vytvofit modely pro React, které budou obsahovat slozeni vtlacenych roztoki,
jeden soubor pro vystupni komoru ajeden pro slozeni pori. VSechny tyto modely jsou
programem React vypocteny pied zahdjenim vypoctu v programu Transport. Program Transport

si ulozi vysledky téchto modelt.
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Program nabizi moZnost vtlaCet do kolony stiidavé dva razné roztoky. Kazdy roztok je
popsan ve vlastnim souboru pro React. Informace o tom, ktery roztok je ve kterém case do
kolony vtlacen a jakou rychlosti kolonou protéka, se nastavuji v textovém souboru, ktery je

programem Transport nacten pred zahajenim vypoctu.

Dalsi moznost, kterou program Transport nabizi je vypocet vystupni banky. Vystupni banka
je nadoba, umisténa za kolonou, do které vtéka roztok, ktery vytéka z kolony ven. Vypocet
banky je analyzovan v ¢asovych intervalech. To znamena, Ze se batika urcitou dobu plni a potg,
co uplyne dany interval se vyleje, analyzuje a plni znova. Obsah baiiky se tedy nemusi shodovat

s obsahem v posledni butice kolony.

Program nabizi celkem tii metody vypoctu rekéni slozky. Metody se lisi v tom, za jakych
podminek bude voldn program React a spustén vypocet reakéni slozky. Témito metodami jsou

,michani, ,,chemie vzdy* a ,,¢elo kontaminace*.

Béhem vypoctu pomoci metody ,,michani* program po celou dobu vypoctu provadi pouze
transportni ¢ast vypoctu, reakéni slozka se nepocita vibec. Po skonceni béhu programu jsou

spocitany rovnovahy ve vystupni barice.

Opakem této metody je metoda ,,chemie vzdy*, kterd spousti vypocet reakéni slozky
v kazdém ¢asovém kroku a pro kazdou buiiku. Tento vypocet je Casové velmi narocny a pro jeho

efektivni pouziti je vhodné jej optimalizovat.

U metody ,,celo kontaminace* se reakéni program voléd v bunkach, ve kterych se potkavaji
dva roztoky rtizného slozeni. U této metody se predpoklada, ze pravé v téchto mistech bude
dochdzet k nejvétsimu mnozstvi chemickych reakci. Tato metoda se snazi vyuZzit vyhod obou

vyse popsanych metod.
1.1.3 Program React a jeho spousténi

Program Transport pfi svych vypoctech vyuziva volani externiho programu React z balicku
The Geochemist's Workbench. Program React je soucasti standardni licence balicku. React je
program, ktery modeluje rovnovazné stavy a geochemické procesy ve vodném roztoku. Program
dale nabizi moznost pfidani kinetickych parametrii k systému. Podrobnéjsi popis programu je

mozné nalézt v jeho dokumentaci®, pro ugely programu Transport by vSak tento popis mél stadit.
Program Transport vyuZziva externiho programu React k vypoctu reakéni ¢ésti transportné
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reak¢éniho procesu. Program React je programem Transport voldn po dokonceni transportni ¢asti
procesu pro kazdy casovy krok, a pro kazdou buiku, ve které jsou splnény vSechny podminky

vybrané metody spousténi. Metody spousténi jsou popsany v kapitole 1.1.2.

Ve verzi, ze které tato diplomova prace vychdzi, byly implementovany dva zplisoby
spousténi programu React. Tato diplomova prace rozsSifuje moznosti spousténi programu React.
Toto rozsiteni bude v praci podrobnéji popsano dale. Tato kapitola je vénovana stavu programu

Transport tak, jak vypadal pied zacatkem prace.

Ob¢ verze spousténi programu React predpokladaji, ze uzivatel pted startem vypoctu
pfipravil skript pro program React s ndzvem ,,ScriptVSE.rea“. Skript je sestaven ze tii ¢asti, cteni

dat, definovani specifickych vlastnosti modelu a zépis dat.

Casti ¢teni a zapis dat jsou uréeny pro komunikaci s programem Transport, uZivatel by do ni
tedy nemél zasahovat. Naopak do ¢asti definovani specifickych vlastnosti modelu mtze byt
uzivatel nucen zasdhnout v pfipadé, Ze chce pocitat jiny model, nez ktery byl pocitan naposled.
Specifickymi vlastnostmi je mysleno zejména povoleni a zakdzani mineralii, které se mohou

v modelu vyskytovat nebo naptiklad udaj o teploté systému.

Skript predpoklada, ze pred jeho spusténim byly programem Transport pfipraveny soubory,
které udavaji celkové slozeni kolony. V souborech jsou uvedeny koncentrace vSech slozek, které
jsou programem Transport podporovany. Pro velmi jednoduché modely tyto soubory obsahuji

vétsinu udajii nulovych, protoze se slozky v modelu viibec nevyskytuji.

SkriptVSE postupné prochazi soubory se slozenim kolony a pro kazdy tadek souboru
spousti vypocet. Jeden tadek souboru odpovida jedné bunce kolony. Vysledky vypoctu jsou
prabézné ukladany a po dobéhnuti skriptu jsou na vystupu opé€t soubory, které¢ obsahuji celkové

slozeni kolony, ve stejném formatu, jako byly vstupni soubory.

Pouziti tohoto skriptu pfineslo vyhodu, Ze pro celou kolonu je spustén pravé jeden skript,
misto toho, aby byl spoustén skript pro kazdou bunku kolony. Program Transport tim padem

neztraci tolik casu opakovanym spousténim skriptu a klesa tim jeho ¢asova naro¢nost.

Jak bylo psano vyse, program Transport nabizi dva zplisoby spousténi programu React. Lisi
se tim, zda je program React spoustén s grafickym rozhranim nebo bez né&j. Zptsob volani

programu React s grafickym rozhranim je vyrazné pomalej$i, mize vSak, v ptipad¢, Ze se model
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nevyviji tak, jak je o¢ekavano, poskytnout podrobnéjsi informace o stavu kolony.

1.1.4 Struktura programu

V této kapitole je popséna struktura programu Transport z hlediska uspotfaddani zdrojovych
kéda a diagramu tfid. Zde je, podobné jako v kapitole 1.1.3 uveden stav programu tak, jak

vypadal pfed zah4jenim této diplomové prace.

Kompletni diagram tfid je vzhledem k jeho rozsahlosti ulozen na pfilozeném CD. Na
obrazku 2 je zobrazen zjednodusSeny diagram tfid, ktery by mél stacit ke stru¢nému popisu.
V diagramu na uvedeném obrazku jsou vyobrazeny pouze veiejné metody a atributy. Nékterym

metoddm byly z diivodil ptehlednosti odebrany jejich parametry.

- Bunka . Forml

Internal Class Public Class
¢ Pocethdineralu: Int32 # Kornora2_hodnoty: Double(]
# bineralyMazew: String(] # PorozitaZ_Hodnoty: Double[]
# MineralyHodnota: Double[] # wodivost: Double[,]
# kinetika: Stringl,]
% Bunka() # Celok: Boalean
W PocPodminky( : Void # Parametry: Double[]
W Slozenikormorg2(  Waid # rcestal String
W SlozeniPorozity2() : Void # cestaGWYE: String
W SlozeniPorozity3d @ Woid # Tdata: String
W Injekeced Void # kontrolaVypisuBanky: Boolean
W Komaral() : Void # Spousteni: Int32
W KornaraZ() 1 Vaoid # pocetyiyliti: Int32
% RozdelenaKomoral() : Double[,] # poledy: Double[]
W setridicas: Double) : Boolean # dabaypoctu: Double
% Difuze( : Void # preCasiiyle): Double
W DisociaceVody() : Double “:Bunky # preCasifypocti: Double
% Posun0d) : Woid # StatObjern: Double
W Posunll:Woid # StatOhbjernl: Dauble
% Chernief) : Void ¢ Rozdilkonc: Double
W Pisviysledek(iysledek_Cherm: List<Double[]=): Woid ¢ Stathdaxkonc: Double
W Pisviysledek2(vysledek_Cher: List<Double[] =) 1 Void ¢ ShKrozdil: Double
W prirad{) : Yoid # Trvanit Double[]
W MaplnBanku( : Yoid # nanoFe: Int32
W PrilejBanku) : Yoid # pocetolaniChemieVelystupniBance: Int32
W ViylejBankul)  Waid # doplneneSlozky: Int32[]
W Zrovnovaznil) 1 Double[]
W ZapisBanku(soubor String, tirme: Double) Woid “ Forml1{)
W Langrnuir( @ String W Mactikinetiku) : Int32
W Langrnuir2() : String W MezibunecnaDifuze) : WVoid
W Freundlich{) : String % Bankaf(i: Int32, k: Int32, tirme: Double, MD: Double) : Boolean
W Freundlich2() : String W MactiBankug ; Void
% MactiPoleiPoledy: Double[]) 1 Woid % UlazBunky(tirne: Double) : Vaid
% MactiPolel{Poledy: Double[]) : Woid % CeloKontaminacel{dCas: Double, i: Int32) : Boolean
W MactiSrazeniny(hazey: String(], hodnoty: String[D) :Woid % Majdislozku(slozka: String, pocet: Int32) @ Int32
W MactiSrazeninyStart{mineraly: String[,]) : Woid % ObsahKolory(cas: Double, pochippisu: Int32) : Boolean

% Prepoctifdineraly(  Waid
% KontrolaBarelu{cas: Double) : Boolean

chernie
W WypisBunkyidCas: Double, pocitat Int32[]) : Waid
! % animaceidCas: Double) : Woid
Li';lfi'cﬂlﬁmw @ Wypocetvodivostik Int32) : Vaid
W StatistikaVodivost(k: Int32) : Void

W TestSlozenitineralud ; Yoid
W SetridPaole(Pale: Int32[]) 1 Int32[]
% OznacSlozky( @ Void

W Mastav(): Void
W Vipaocti): Doublef]

Obrazek 2: Zjednoduseny diagram trid programu Transport ve verzi 2.2
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Hlavni tfidou programu Transport je tfida Forml. Tato tfida obsahuje kompletni
implementaci grafického rozhrani programu. Kromé toho tfida obsahuje mnoho dalSich atributti
a metod, které s grafickym rozhranim pfimo nesouvisi. Jsou to napiiklad atributy, do kterych
jsou uklddana data urena k vypoctim programu, napiiklad atribut kinetika nebo cestaGWB.
Dale jsou ve tfidé metody, které provadéji vlastni vypocet, napiiklad metoda Transport, ktera je

hlavni vypocetni metodou programu a metody pro praci se soubory, napiiklad NactiKinetiku.

Ttida Bunka obsahuje informace o slozeni jedné buiiky kolony a metody, které je mozné
nad bunikami provadét. Dale obsahuje instanci implementujici rozhrani IChemie. Ttidy, které
implementuji rozhrani IChemie zajiSt'uji volani programu React v uréeny moment podle zvolené

metody volani geochemického programu popsané v kapitole 1.1.2.

1.2 Databazové systémy

V praci bude k programu Transport implementovano rozsifeni pro komunikaci s databézi.
Vzhledem k funkcionalité, kterou ma rozsifeni nabizet, je vhodné uvazovat jak databdze rela¢ni,
tak NoSQL databaze. V této kapitole budou obé skupiny stru¢né srovnany. Podrobné srovnani

obou skupin databazi je mozné nalézt v ¢lanku'®, ze kterého byly informace erpany.

pochazi z pocatecnich pismen Ctyt vlastnosti: atomicita (Atomicity), konzistence (Consistency),
nezavislost (Isolation) a trvanlivost (Durability). Existuji ptipady, kdy jsou ACID transakce
nutnosti pro fungovani aplikace vyuzivajici databizi. NoSQL databdze na rozdil od databazi

relacnich vlastnost ACID obecné neposkytuji.

Diky atomicité musi transakce probchnout bud’ celd, nebo viibec. Pokud byla databaze
v konzistentnim stavu, tak diky konzistenci musi byt po provedeni transakce také
v konzistentnim stavu. Nezavislost zajiStuje, Ze ostatni transakce uvidi provedené zmény
v databazi az po dokonceni kterékoliv jiné transakce a nemize pfistupovat k ¢astenym zménam.

Diky trvanlivosti jsou zmény v databazi uloZeny natrvalo.

Dalsi duleZitou vlastnosti relanich databazi je pouziti jazyka SQL, ktery je v mnoha
databazich definovan podobné¢ a tim je zajistén pomérné jednoduchy prechod od jedné relacni

databaze k druhé. NoSQL databaze zadny takovy standardni jazyk nebo API neposkytuji.

Relacni databaze je mozné popsat relanim modelem, kde jsou data ulozena v tabulkach,
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které maji fadky a sloupce. Naproti tomu NoSQL databaze jsou Casto uspotfaddany jako dvojice
kli¢ — hodnota, ktery poskytuje rychly piistup k datim, piipad¢ jako kolekce transparentnich
dokumentil a dal$i. Dokumenty v ramci jedné kolekce mohou mit rGznou strukturu, tedy razny
pocet zdznaml rizné délky. Takovy zplsob ulozeni je vyhodny tam, kde jsou data ¢aste¢né

strukturovana nebo pro ukladani objektli z pohledu objektove orientovaného programovani.
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2 Prakticka cast

2.1 Uprava struktury programu

Pavodni struktura programu, jak byla popsana v kapitole 1.1.4, méla n€kolik vlastnosti,
kter¢ budou popsany v této kapitole. Mnoho téchto vlastnosti bylo disledkem michani

grafického rozhrani a vypocetnich funkci v jedné tridé.

Béhem samotného vypoctu dochézelo ke ¢teni dat ptimo z komponent grafického rozhrani,
jejich datova konverze a dosazeni do vypoctu. Z toho vyplyva, ze jakékoliv operace ze strany
uzivatele v dobé béhu vypoctu mohla teoreticky vypocet ovlivnit, piipadné dostat program do
neocekavaného stavu. Dal§im disledkem ukladani dat timto zptisobem je fakt, Ze béhem vypoctu

mohlo dochazet k vyjimkam zptisobenym soucasnym ptistupem dvou vlaken k jedném datim.

Vzhledem k tomu, Ze navrh programu byl, mimo popsané vlastnosti, také obtizné
rozsifitelny, bylo rozhodnuto, Ze pied zanesenim nové funkcionality bude struktura programu
upravena piedevSim za Ucelem oddéleni grafického rozhrani od vypocetnich tfid. K tomu by

meéla poslouzit implementace navrhového vzoru Observer.

Na obrazku 3 je uveden zjednoduSeny diagram tfid programu Transport po uvedenych
upravach. Vzhledem k rozsahlosti diagramu je v celé své podobé uloZen na ptilozeném CD a zde

je uveden pouze zjednoduSeny diagram pro pochopeni kontextu.

Ttida Bunka zGstala, az na obcasné zmény datovych typid, oproti verzi piedchozi
nezménéna. Tiidé Forml zlstaly pouze atributy a metody, které se tykaji obsluhy grafického

rozhrani. Z téchto davodi jsou v diagramu uvedeny pouze hlavicky jmenovanych tiid.

Na rozdil od plivodni verze programu, ktera data z konfigura¢niho souboru nacitala pfimo
do grafického rozhrani, nova verze nacita tato data jako pole objektl typu IData do nove vzniklé
tiidy Model. Ke zkopirovani 0daji do grafického rozhrani pak slouzi dvojice metod

notify — update, které jsou soucasti navrhového vzoru Observer.

Dalsi novinkou ve struktufe programu je zplisob prace se soubory. Prace se soubory je totiz
velmi Castou operaci programu Transport a tim padem existuje i1 velké mnoZstvi metod k tomu
urenych. Z toho divodu vznikla staticka tfida Soubory, ve které jsou vSechny metody, které

néjakym zplsobem se soubory pracuji. Tato tfida vznikla zejména z diivodu piehlednosti kodu.
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Bunka ‘ ‘ Forml
| PublicClazs | PublicClass
K rmodel :
Burky Wl
Model

Internal Class

¥ banka: Banka

IObserver
[= PublicInterface

(]
i Soubory
| Publicitatic Class

‘_ W updater): Void

¥ data: [Data[] DI‘JSENEI’:‘:
¥ slozeni: List<Slozeni= | LfTTTmmmoossssocessosooomoooooes |
¥ prutok: List<Prutok » | Observable :
@ minerabe List<Mineral» } PuhlchbstractClass __________________
e il o observerObserver |
o chemle:IChemle W Observablefobser [Observer) E
¥ vodivost Double[,] ' 9 notify() : Void :
7 statistika: Statistika Lo J
W Model(viene I0bserser) * i Data
¥ wynulujfdodeld :Woid data” | PublicInterface
W nactiDatafnazewSouboru: String) : Void
W ctiData) : Boolean W FetDatefdata: Stnng): VivpisChib
2% nactifinalymy) : Boalean W Setflegionfregion: String): Void
% nactiBanku( : Boolean W GetDato(): Object
27 nactibMineralyStart() : Boolean W GetRegion() @ Stiing
4% nactiPrutok{nazew: String) : Boolean W GetDataStning() : Stnng
W zahaj\Vypocet() : Boolean W Fethazevinazzw Stnng) : Void
2" nactiCherniit) : Vaid W GetMazzv() : String
27 Spusticript{cesta: String) : Waid W RetPouzitofpouaitor Boolean) ! Void
27 SpustPipe GWEB{skript: String) : YWoid W GetPouzitof) : Boolean
W transport(  Woid
2% provedkrakTranspartu() : Waid 1
2" Difuzed : Void | Banka
2" cherie2(dCas: Double) : Int32[] banks | FublicClass
27 nactiDoBunekibunky: BunkaSlozeni[]) : Void A
2" PosunidQ: Double) @ Vaid o j
2" Banka(i: Int32, k: Int32, tirme: Double, MD: Double) : Boolean sloze'ﬁ.i: SIDI‘_E"'
27 Piswysledek{dCas: Double, bProni: Boolean) : Waid _‘.PuhllcCIass
W enocetvodivostilk: Int32)  Woid
mineraky prutak | - | Prutok
1T | PublicClass
Mineral

| PublicClass

Obrazek 3: Zjednoduseny diagram tiid programu Transport ve verzi 3.0

Do tfidy Model byly extrahovany vSechny vypocetni funkce a atributy k nim potfebné ze
tftidy Form1. Na diagramu na obrazku jsou z divodu uspory mista vidét pouze ty nejdilezité;si.
Presto je vSak nazorné¢ vidét prace programu od jeho spusténi, pfes nacteni konfigura¢niho
souboru (metoda nactiData), nacteni sloZeni kolony (metoda ctiData), spusténi vypoctu (metoda

transport), spousSténi programu React (metoda SpustScript) az po ulozeni vysledki (metoda

PisVysledek).
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Ostatni, dosud nejmenované, tfidy uvedené na diagramu slouzi k uloZeni dat, které spolu

souvisi. Pro ukazku je uvedena c¢ast kodu, jak byla tato data uklddana v piedchozi verzi

programu a jak jsou ukladana nyni.

Na prvni ukdzce (viz Kod 1) je vidét ¢ast kodu ze ttidy Forml. Je zde vidét soustava poli.

Hodnoty do téchto poli jsou nacitany z jednoho vstupniho souboru a tzce spolu souvisi.

Programator v takovém ptipad¢ musel pracovat s velkym mnozstvim objekti.

public class Forml

{

private List<string> Tabulka Nazvy;

private double[, ,] Tabulka Hodnoty; //mnozstvil, mnozstvi2, slozky
private double[] Tabulka Alfy;

private double[] Tabulka Mw;

private double[,] Tabulka Sorpce;

private List<double>[] Analyzy Casy;

private List<double>[] Analyzy Hodnoty;

Kod 1: Ukazka pivodniho pristupu k datiim slozeni

Stejné struktura je v novém kodu reprezentovana seznamem objektil typu Slozeni (viz Kod

2). Takovy kod umozni programatorovi piistup k totoznym datiim jednodusSim zptasobem.

public class
{
public
public
public

public
public
public
public
public
public

public class

{

Slozeni

string nazev { get; set; }

double alfa { get; private set; }
double Mw { get; private set; }
double Kf { get; private set; }
double a { get; private set; }
double Kl { get; private set; }
double amax { get; private set; }
List<double> analyzyCasy = null;
List<double> analyzyHodnoty = null;

Model

private List<Slozeni> slozeni;

Kod 2: Ukazka nového pristupu k datiim slozeni

Provedené upravy byly implementovany zejména pro odstranéni vyse popsanych vlastnosti.

Diky témto upravam jiz nedochézi ke konfliktim mezi vlakny ani k nepfedpoklddanému chovani

pii zasahu uzivatele do grafického rozhrani béhem vypoctu. Navic byla snaha ud¢lat kod

ptehlednégjsi a rozsititelngjsi.
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2.2 Popis algoritmu pro vypocet vysledki

Jak bylo popséano v kapitole 1.1.2, je metoda vypoctu ,,chemie vzdy* casové velmi naro¢na
a je tfeba ji optimalizovat. Jeden zptsob casové optimalizace byl jiz v programu proveden dfive.
Tim bylo vytvoreni skriptu SkriptVSE, ktery zajistuje postupné pocitani celé kolony v jednom
skriptu misto toho, aby se pro kazdou buiku zvlast’ volal skript a tim padem by se pokazdé

spoustél externi program React.

Tato prace se zabyva druhym zplsobem, kterym se dd ¢asova ndro€nost snizit. MySlenka
roz$iteni programu je nasledujici. Do programu Transport bude implementovano, kromé jiz
existujictho propojeni s programem React, propojeni s databazi. Toto propojeni by mélo branit
opakovanému volani programu React a spousténi chemického vypoctu a tim snizit celkovou

dobu vypoctu programu.

Novy zptsob optimalizace, dale také zvany jako rozhrani Konnektor, by mél fungovat
nasledujicim zptisobem. Po provedeni transportni ¢asti vypoctu programem Transport bude
Konnektor pro kazdou bunku rozhodovat, zda budou vysledky reakcni Casti vypoctu nacteny

z databaze nebo budou vypocteny programem React.

Presnéji to znamend, Ze Konnektor pro kazdou buiiku kolony, po provedeni transportni ¢asti,
provede nasledujici operace. Nejprve se podiva do databaze vysledkd, jestli uz buika se stejnym
nebo dostatecné podobnym sloZenim neni uloZena v databazi. V ptipadé€, Ze je nalezen vhodny
zaznam, je pouzit k vypoctu vysledku. V ptipad¢€, ze zadny vhodny vysledek neni v databazi

nalezen, je pro zkoumanou buiiku spustén program React.

Ke spusténi programu React je potieba vytvorit ptislusny skript. Skript je generovan
rozhranim Konnektor na zaklad¢ Sablony ,,ScriptSablona.rea®. Tato Sablona musi byt vytvofena
uzivatelem pifed zahdjenim vypoctu. Definuje specifické parametry modelu jako napiiklad
informace o povolenych a zakdzanych minerdlech nebo o teplot¢ modelu. V Sablon€ jsou také
vyznacena mista, na ktera ma Konnektor doplnit informace o spéciich, mineralech a jejich
kinetickych vlastnostech ve zkoumané bunice. Rozhrani Konnektor rovnéz doplni na konec
Sablony piedpis pro zapis vysledkil vypodtu a vygeneruje vysledny skript. Sablona, na rozdil od
skriptu pouzitého v ptedchozi verzi programu, neobsahuje zadné informace o ¢teni a zapisu dat.
O to se stara rozhrani Konnektor. Je tedy z uzivatelského hlediska piehlednéj$i nez skript

SkriptVSE.
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Skript, ktery je pomoci Sablony vygenerovan, je nasledné spuStén programem React. Po
dokonceni vypoctu rozhrani Konnektor nacte vysledky vypoctu. Poté se provede vypocet
vyhleddvaciho kli¢e ulozeni vysledkii do databaze. Do databaze se uklada vyhledavaci klic,
vstupni data a vypoctenad vystupni data. Konkrétné se ulozeni v databazi bude vénovat kapitola

2.4.

Po uloZeni dat do databaze je zkouména dalsi buika. Pfed volanim programu React je opét
nejprve prohledana databdze. Prohledavani v databazi se provadi na zakladé porovnavani
vstupnich dat, se kterymi by byl volan program React. V pfipad¢, Ze je v databazi nalezen
vysledek, ktery odpovidd zadané toleranci, je pouzit k vypoctu vysledku zdznam nacteny
z databaze. Vysledek je rozhranim Konnektor aproximovan pomoci takto nacteného zadznamu.
Tato aproximace je provedena ke snizeni chyby, ktera vznikla kvili pouzité toleranci. Podrobné

se této funkcionalité bude vénovat kapitola 2.5.

Nacteni dat z databaze a aproximace vysledkli nahrazuje generovani skriptu a volani
programu React. Piedpokladem je, ze vypocet pomoci databaze bude podstatné rychlejsi nez
volani externiho programu a provadéni numerického vypoctu. Pouziti rozhrani Konnektor, které
kombinuje databazi a program React, by tedy mélo byt Casoveé efektivnéjsi, nez kdyby program

Transport volal program React pro kazdou bunku.

Databaze slouzi k ukladani pribéznych vysledkti béhem vypoctu, které by mély nahradit
vypocet programem React. Do databaze se tedy budou ukladat formatované vysledky tak, aby po
jejich piecteni program Transport dostal stejny formdt vysledku nezavisle na tom, zda byl
vysledek ziskdn z databaze nebo vypocten pomoci programu React. Vzhledem k tomu, Ze
vypocet probihd pro kazdou buiku zvlast, bude i v databazi jeden tadek tabulky reprezentovat
jednu bunku kolony nezavisle na tom, ve kterém ¢asovém kroku je pocitana a na jakém mist¢ je

v koloné umisténa.

Vysledky vypoctu mohou byt trojiho druhu. Prvni skupinu tvofi koncentrace jednotlivych
slozek, které jsou v roztoku zkoumané builky obsazeny. Druhou skupinou pak tvofi mnoZzstvi
jednotlivych mineralt, které jsou ve zkoumané bunice obsazeny. Samostatnou skupinu pak tvori

hodnota aktivity H", respektive pH.

Je tfeba zdlraznit, Ze neni moZné kombinovat rozhrani Konnektor se zplsobem, ktery

vyuziva skript SkriptVSE. Jde o dva ruzné zplsoby casové optimalizace, které jsou oba
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postaveny na tom, Ze brani opakovanému voldni programu React, kazdy to vSak d¢la jinym
zpusobem. SkriptVSE zajisti, Ze je cela kolona sestavena do jednoho skriptu, ktery je pak
hromadné spustén. Rozhrani Konnektor pfistupuje ke kazdé buiice zvlast' a urcuje, zda bude

program React volan nebo ne.

Neni tedy stoprocentné zajisténo, ze nova verze programu bude ve vSech piipadech
efektivnéj$i nez plvodni verze programu. Z toho divodu bylo rozhodnuto, ze nova verze
programu bude podporovat ob¢ verze optimalizace, aby si uzivatel mohl vybrat tu, kterda mu
bude vice vyhovovat. Zakladnim ptedpokladem je, Ze kazda z verzi optimalizace vypoctu bude

rychlejsi, nez kdyby program Transport volal externi program React zv1ast’ pro kazdou buiku.

2.3 Struktura rozhrani Konnektor

Pfi navrhu rozhrani Konnektor a jeho pfipojeni k programu Transport byl bran ohled na
dalsi rozsititelnost. Za prvé bylo nutné pocitat s tim, ze dva zplsoby optimalizace, které jsou
zatim v programu Transport implementovany, nejsou jediné dva mozné a mohou byt navrzeny
dalsi. Struktura by tedy méla byt navrzena tak, aby pii implementaci piipadného nového zplisobu
optimalizace nebylo nutné znovu do programu zasahovat tak zadsadnim zpiisobem, jako je tomu

v této praci

Podobn¢ je tfeba zohlednit fakt, Ze program React neni jediny existujici program pro
vypocet chemické Casti a muze také byt nahrazen jinym, napiiklad programem PhreeqC, se
kterym program Transport pracoval ve svych prvnich verzich. Dale je tfeba pocitat s tim, Ze

databaze, ktera byla v této praci vybrana, miZe byt nahrazena, ptipadné doplnéna, néjakou jinou.

Na obrazku 4 je zobrazen zjednodusSeny diagram tiid rozhrani Konnektor a jeho pfipojeni
k programu Transport. Je zde uvedena pouze zékladni struktura rozhrani. Kompletni diagram je

uveden na piilozeném CD.

Struktura byla navrZena tak, Ze kazdy druh optimalizace reakcni ¢asti vypoctu je bran jako
plugin k programu Transport. Pfi spuSténi programu Transport je prohledan adresatr, ur¢eny pro
pluginy a jsou nacteny informace o tom, které dynamicky linkované knihovny (DLL) jsou
k dispozici. Pro kazdou nactenou knihovnu je vytvotfena instance tiidy Host. Uzivatel si pak
v grafickém rozhrani vybere plugin, ktery chce pro vypocet pouzit. Dale program Transport

pracuje pouze s instanci, kterd odpovida vybéru uzivatele.
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Obrazek 4: Diagram tiid rozhrani Konnektor

Jako plugin je programem Transport chipana kazda tfida implementujici rozhrani
IKonnektor, jejiz DLL je ulozena v adresaii Plugins, ktery je podadresafem hlavniho adresare, ve

kterém je program Transport nainstalovan.

V soucasné dob¢ existuji dvé tfidy implementujici rozhrani IKonnektor. Tiida GWBVypocet
reprezentuje puvodni zplsob spousténi reakéni Casti programu, tedy vypocet provadény za
pomoci volani skriptu SkriptVSE. Ttida Konnektor reprezentuje novy zplsob vypoctu. To
znamena volani dotazu na vypocet reak¢ni ¢asti vypoctu pro kazdou buiiku zvlast a vybér, zda

bude vypocet nacten z databaze nebo vypocten programem React.
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Pokud se uzivatel rozhodne vyuZzivat plugin SkriptVSE, musi jesté pted spuSténim vypoctu
zvolit, jakym zplisobem ma byt volan program React, zda s grafickym rozhranim nebo bez n¢;j.

K tomu slouzi abstraktni tfida AbstractGWB a potomci této tiidy.

Ttida AbstractGWB ma na starost uloZzeni dat do souborti, které bude skript, pozdéji volany
metodou spustGWB, nacitat a se kterymi bude dale pracovat. Jednotlivé tiidy, dédici od této
abstraktni tfidy, se pak 1i§i pouze implementaci metody spustGWB a to tak, aby byla voldna bud’
s grafickym rozhranim (tfida WindowGWB) nebo bez n¢j (tfida PipeGWB).

Podobna logika, jako byla nyni popsana pro plugin SkriptVSE, je pouzita i pro plugin
Konnektor. Na rozdil od pfedchoziho pluginu mé4 hlavni vypocetni tfida, v tomto pifipadé tfida
Konnektor, vice instanci realizujicich reakéni vypocet a stara se o logiku, ktera instance bude ke

konkrétnimu vypoctu zavolana.

Ttidy dédici od abstraktni tfidy AbstractKalkulator se staraji o vlastni provedeni vypoctu,
tedy bud’ nacteni dat z databaze (tfida Mongol) nebo vypocfet pomoci programu React
s grafickym rozhranim (tfida WinodwGWB) nebo vypocet pomoci programu React bez

grafického rozhrani (tfida PipeGWB).

Ttida Konnektor obsahuje obecné n€kolik instanci tfidy AbstractKalkulator. V soucasné
dobé je implementovano rozhrani pouze pro dva druhy vypoctu. Tfida Konnektor bude mit
v soucasné verzi programu maximaln¢ jednu instanci pro vypocet pomoci databaze a prave jednu

pro vypocet pomoci programu React.

Do budoucna se pocita s tim, ze tato funkcionalita miize byt rozsifena naptiklad o vyuziti
vice databazi nebo o CasteCnou paralelizaci vypoctu. Z toho divodu ma kazda instance svou
vlastni prioritu. Na zacatku vypoctu si tfida Konnektor vytvoii instance, podle volby uzivatele,
a setfidi je podle priority. KdyZ piijde pozadavek na provedeni jednoho vypoctu, zkousi tida
Konnektor postupné vsechny vypocty podle priority, dokud nedostane vysledek. V pfipad¢, Ze se
néjaké instanci podafilo dosahnout vysledku, jsou o tom informovéany vSechny instance s vyssi

L4

spocitat, je program ukoncen chybou.

Konkrétn€ to znamend, ze tiida Konnektor ma jednu instanci s vysokou prioritou, tou je
vypocet pomoci databdze, a jednu instanci s nizkou prioritou, tou je vypocet pomoci programu

React. Nejprve se provede pokus o nacteni vysledku z databaze a v ptipadé netspéchu se teprve
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provede zavolani programu React, ulozeni jeho vysledkll do databaze a vraceni vysledku. Druh

databaze a druh vypoctu programem React je vybran uzivatelem.

2.4 Navrh databaze

Tato kapitola je vénovana vybéru databaze, ktera bude v pluginu Konnektor pouzita.
Struktura programu byla uspofddana tak, aby umoznovala jednoduchou implementaci jiné
databaze, nez ktera byla pouzita v této praci. Zde jsou popsany divody, které¢ vedly k volbé

databdze, pro tuto verzi programu Transport.

Jak bylo popsano v kapitole 2.2, jeden fadek nékteré z tabulek databaze reprezentuje jednu
buiiku kolony. Kazdy ze sloupcti nékteré z tabulek pak reprezentuje jeden z vysledkii vypoctu,
tedy bud’ koncentraci n€které ze sloZek, nebo obsah jednoho z minerali nebo pH vybrané bunky.

Kolik bude mit databaze tabulek a co budou reprezentovat zavisi na vybéru konkrétni databéze.

Kromé samotnych vysledkt je tfeba do databaze ukladat vyhledavaci kli¢. Bylo by vhodné,
kdyby vyhledavaci kli¢ nebyl vybran nahodile, ale néjakym zpiisobem reprezentoval obsah

buiiky. Vybéru vyhledavaciho klice je vénovana kapitola 2.4.2.

Dale kromé samotnych vysledkil je do databaze uklddano zadani vypoctu, se kterym byly
vysledky ziskany. Dlivodem je, ze pfi vyhledavani pomoci vyhleddvaciho klice jsou vysledky
vyhleddvany s urcitou toleranci. Nasledné€ je provedena kontrola vSech vstuptl, taktéz s toleranci,
a je vybran zaznam, ktery je nejbliz§i pozadovanému. Aby byla chyba, ktera je zpiisobena
toleranci, co nejmensi, je jesté na zaklad¢é porovnani vstupnich a vystupnich hodnot provedena

aproximace vysledku.
2.4.1 Vybeér databaze

Jak bylo popsano v kapitole 1.2, v ndvrhu byly uvazovany jak rela¢ni databéze, tak NoSQL
databaze. Zde budou jiz detailné¢ rozebrany vyhody a nevyhody téchto druhl databazi pro
konkrétni druh uloh, které¢ Konnektor pouziva. Od kazdého z typt databazi byl vybran jeden
zastupce, ktery bude porovnavan. Za relacni databaze je to databdze MS SQL a to zejména
z diivodu snadné implementace a kompatibility vzhledem k jazyku C# a frameworku .NET, ve
kterém je program Transport implementovan. Za NoSQL byl vybrana databdze MongoDB. Tato
databaze byla vybrana na zakladé ptedchozich zkuSenosti s ni a na zdklad¢ toho, ze spliiuje

vSechny podminky, které jsou na databazi v této uloze kladeny.
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Jednim ze zakladnich parametrli databaze, kterd ma byt pouzita, je jeji rychlost.
Piedpokladem pro spravné fungovani rozsifeni je totiz fakt, ze vypocet pomoci databaze bude
rychlejsi nez volani externiho programu a vypocet pomoci n¢j. Na druhou stranu je vSak tfeba
vzit Gvahu, Ze zdznamy do databaze jsou ukladany pro kazdy vypocet zvlast, tedy pred
zahgjenim jin¢ho vypoctu v programu Transport je databdze promazana. Déle 1 v rdmci jednoho
vypoc¢tu mohou zdznamy v databazi ,,starnout”. Tedy mohou existovat zdznamy, které v databazi

JiZ nejsou potieba a mohou byt pritbézné promazavany.

Je tedy mozné predpokladat, Ze databaze bude obsahovat relativné malé mnozstvi zdznamt
a ze tedy bude rychlejsi nez vypocet pomoci programu React. To, jak velikost databaze ovliviuje

prabéh vypoctu je zajimava uloha k testovani a bude zkoumana v kapitole 3.

Omezeni délky databaze ma za disledek fakt, ze délka vypoctu pomoci databaze bude
fadové stejné dlouha, at’ uz je databaze relacni nebo NoSQL. Tento parametr, piestoze je velmi
dalezity, tedy nijak zdsadné neovliviiuje to, kterd konkrétni databdze bude nakonec vybréna.
Bylo by sice mozné testovat rychlost riznych databazi pro tento druh tloh, ov§em neni to cilem

této prace.

Druhym parametrem, ktery je tieba brat v uvahu, je fakt, ze informace o tom, jaké slozky
a jaké mineraly se v koloné¢ mohou vyskytovat béhem vypoctu, jsou zndmy az po spusténi
programu Transport. Bylo by tedy velmi obtizné a neefektivni vytvofit jednu univerzalni
databazi, ktera by mohla slouzit pro vSechny mozné ulohy. Mnohem efektivné;si a jednodussi je
vytvoftit tabulky databaze az podle toho, jaké je zadani feSené ulohy a po skonceni vypoctu celou

databazi opét smazat.

S tim také souvisi navrh vnitini struktury databaze. Prvni moznosti je vytvoftit jednu velkou
tabulku, kterd bude obsahovat vSechny informace. Kazdy ftadek této tabulky pak bude
reprezentovat presné jednu buitku. Kazdy sloupec pak bud’ koncentraci slozky ze zadani nebo
koncentraci slozky z vysledku vypoctu respektive mnozstvi minerdlu ze zaddni nebo mnozstvi

mineralu z vysledku vypoctu.

Druhou mozZnosti je vytvofit pro kazdou dvojici zadani — vysledek jednu tabulku. Kazda
tabulka by pak obsahovala tfi sloupce jeden by byl vyhledavaci kli¢, ktery by byl zaroven cizim
klicem do néjaké spojujici tabulky. Dalsi sloupec by pak reprezentoval hodnotu ze zadani, treti

sloupec pak hodnotu vysledku. Pfidani nového minerdlu by pak znamenalo pfidani nové tabulky
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do databaze. Tento zplsob vice odpovida relaénimu uloZeni databéaze, pro ucely, pro které ma

slouzit je vSak zbyte¢né slozity a nepiinasi zddnou vyhodu oproti zplsobu jiz popsanému.

Vzhledem k tomu, ze ani jeden z vyse popsanych parametr pro vybér databaze nerozhodl
jednoznaéné pro jeden nebo druhy typ databaze, je tieba pfistoupit k porovnani konkrétnich

vybranych databazi, tedy databaze MS SQL a MongoDB.

Vzhledem k tomu, Ze se zptsob ukladani do jedné velké tabulky ukazal jako nejefektivné;si,
nejsou od databdze pozadovany zadné jiné operace nez vlozeni zaznamu do tabulky a jeho
vyhledani. Uzivateli tedy staci jednoduchéd databaze se snadnou instalaci, kterd nebude zabirat

mnoho mista na disku. Tento parametr Iépe splituje databaze MongoDB.

Druhym z vedlejSich parametrt je parametr, ktery usnadiiuje implementaci. Je to parametr
pojmenovani sloupct. Vzhledem k tomu, Ze slozky roztoku mohou byt bud kationty nebo
anionty a jsou tedy kromé prvki, ze kterych jsou slozeny, oznaceny také znaky plus nebo minus,
je vhodné, kdyby na pojmenovani sloupcii v databazi byla kladena co nejmensi omezeni.
Databaze MongoDB, vzhledem k tomu, ze data ukladd ve formatu BSON, odvozené¢ho do
formatu JSON, tedy jako kolekci dvojic kli¢ — hodnota, neklade na pojmenovani sloupcti téméet
zadna omezeni. Databaze MS SQL povaZuje nékteré znaky za specialni a nemohou se v ndzvech

sloupcti objevovat.

Treti parametr, ktery je dilezity zejména pro ucely ladéni programu, je snadny piistup
k datim v databazi i odjinud nez z programu Transport. Pro uzivatele programu muze také byt
tato informace zajimava v piipadé, ze je model vypocitan jinak, nez bylo ocekavano. Uzivatelsky

pifijemné;jsi prostiedi pro manipulaci s databazi nabizi databaze MS SQL.

Protoze zadny z uvedenych argumenti jednoznacné nerozhodl pro jednu nebo druhou
databazi, byla vybrana databaze MongoDB a to na ziklad¢ predchozich zkuSenosti s touto

databazi.
2.4.2 Vyber vyhledavaciho klice

Nezavisle na druhu databaze bylo nutné vybrat vhodny vyhledévaci kli¢, pomoci kterého
budou zdznamy z databaze vyhleddvany. Popis algoritmu, jak bude vyhledavéani probihat, byl
popsan v kapitole 2.2.

Bylo rozhodnuto, Ze pro efektivni vyhledavani v databazi by nemé¢l byt kli¢ vybran nebo
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generovan nahodné, ale mél by néjakym zplsobem reprezentovat data, kterd se na fadku
nachézeji. Vzhledem k tomu, Ze pti vyhledavani v databazi jsou zndmy pouze vstupni hodnoty,
tedy koncentrace slozek a mnozstvi mineralii, obsazenych ve zkoumané buiice, miize byt kli¢

vypocten pouze z téchto hodnot.

Jako kli¢ byl tedy vybran prosty soucet koncentraci slozek, obsazenych v bunice. Mineraly
do vyhledavaciho kli¢e nebyly zahrnuty. Pfestoze se jedna o velice jednoduchy hash, ma 1 dalsi

vyznamy, které vyplyvaji z povahy parametru, ze kterych byl vypocten.

Z hlediska hydrochemického se soucCet koncentraci anorganickych latek rozpusténych ve
vodé oznacuje jako celkova mineralizace. Celkova mineralizace patii mezi jeden ze zdkladnich
ukazateli kvality vody a odpovidd redlnému slozeni dané vody. Podrobngjsi informace
o vyznamu a méfeni celkové mineralizace je mozné nalézt napiiklad v ¢lanku®, ze kterého tento

odstavec vychazi.

Z hlediska linearni algebry je mozné pfistupovat ke vstupnim datim jako k vektoru. Velikost
kazdé vstupni hodnoty, respektive koncentrace, pak predstavuje velikost jedné z dimenzi
vektoru. Soucet vSech slozek pak predstavuje normu vektoru, protoze vzhledem k vlastnostem,

které vstupni data maji, jsou splnény vSechny podminky normy vektoru.

Prvni vlastnosti normy vektoru je fakt, ze nulovou normu ma pouze nulovy vektor. Ostatni
vektory maji normu kladnou. Vzhledem k tomu, Ze kazda slozka vektoru ptedstavuje koncentraci
nekteré anorganické latky a koncentrace latek jsou nezaporné, jejich soucet musi byt také
nezaporny a nulovy pouze v piipadé, Zze jsou vSechny koncentrace nulové. Dalsi vlastnosti
normy, tedy homogenita a trojihelnikovéa nerovnost, jsou také splnény diky nezapornosti vSech

slozek vektoru.
2.4.3 Omezeni databaze

Data v databazi mohou v pribéhu vypoctu starnout. Znamena to, Ze ke konci vypoctu
databaze mlize obsahovat data ze zacatku vypoctu, kterd jiz nejsou aktualni. Vzhledem k tomu,
ze jsou data z databaze nacitana s toleranci, je mozné, Ze tato starSi data mohou vysledky
vypoctu ovlivnit. Proto bylo rozhodnuto, ze databdze bude omezend na urcity maximalni pocet
zaznamu. V pfipad¢, Ze by pii zapsédni zaznamu do databdze byl pfesazen maximalni pocet
zdznamu v databazi, bude programem odstranén z databaze nejstar$i zaznam. Na kolik zdznami

ma byt databaze omezena, aby byla stale efektivni, bude zkouméno v kapitole 3.
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2.5 Tolerance vysledkii a jejich aproximace

Rozhrani Konnektor vyhledava vysledky reakéni ¢asti v databdzi se zadanou toleranci. Jaky
ma velikost této tolerance vliv na pribéh vypoctu bude zkoumano v kapitole 3. Rozhrani
Konnektor vyhledava vysledky v databazi ve tfech krocich. Nejprve dojde k vyhledani pomoci

klice, nasleduje porovnani vstupt a nakonec aproximace vysledku.

V prvnim kroku algoritmu se vypocte celkova mineralizace buiiky, kterd je zkoumdana. Tato
hodnota je porovnana s databazi a z databdze jsou nacteny vSechny zaznamy, které maji hodnotu
vyhledéavaciho kli¢e v okoli hodnoty vypoctené celkové mineralizace daném zadanou toleranci.
Tyto hodnoty predstavuji slozeni bun¢k, které byly jiz diive vypocteny a ulozeny do databaze.
Vyhledané zaznamy jsou vraceny rozhrani Konnektor pro dalsi filtraci. V pfipad€, ze neni

nalezen zadny takovy zdznam, je tento algoritmus ukoncen a je zavolan program React.

V druhém kroku jsou postupné¢ porovnany koncentrace vSech slozek vstupni bunky.
Z kolekce bun¢k, které jsou nacteny z databaze, jsou nasledné vytazeny bunky, jejichz hodnoty
koncentraci slozek se 1i§i od hodnot koncentraci slozek v buiice, ktera je zkoumana, o vice, nez
je zadana tolerance. V pfipad¢, Ze v kolekci nezbyde zZadny zdznam, je algoritmus ukoncen a je

zavolan program React pro vypocet reakéni ¢asti vypoctu.

V ptipadé, ze v kolekci zbyla alespon jedna buiika, je vybrana bunka, kterd je zkoumané
buiice nejpodobnéjsi. Rozhoduji zde dva faktory. Prvnim z nich je obsah minerala. V ptipadé, ze
porovnavana buiika minerdly obsahuje, nezavisle na jejich mnozstvi, jsou z kolekce vyfazeny

vSechny buiiky, které mineraly neobsahuji a obracené.

Po takto provedené filtraci je porovnan posledni faktor a to je skute¢na blizkost vstupu.
Z nactené kolekce bun€k je vybrana ta nejblizsi k bunice zkoumané. Pokud je buiika brana jako
bod v prostoru, kde kazda koncentrace urcuje jednu dimenzi prostoru, pak je vybrana buiika,

kterd je v tomto prostoru nejblize bunice zkoumané.

Nyni uz je pouze porovndvana zkoumana buiika s takto vybranym zdznamem z databdze,
ktery ma vyznam dfive vypocteného slozeni bunky, a jsou aproximovany vystupni hodnoty
zkoumané builky. Aproximace je provedena nasledovné. Nejprve jsou preCteny vystupni
koncentrace ze zdznamu ziskan¢ho z databdze a jsou oznaceny jako vystupni koncentrace
zkoumané buiiky. Nésledné¢ jsou tyto koncentrace upraveny. Ke kazdé vystupni koncentraci

zkoumané buiiky je pfictena hodnota rozdilu vstupni koncentrace zkoumané buniky a vstupni
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koncentrace ziskané ze zdznamu nactené¢ho z databaze. Stejny postup je proveden i pro hodnoty

mnozstvi minerald v bunikkach.

Zjednodusen¢ feCeno to znamena, ze bylo rozpusténo (respektive srazeno) urCité mnozstvi
mineralu, které reprezentuje rozdil vstupni a vystupni hodnoty minerdlu a je konstantni pro
nacteny zaznam z databaze a zkoumanou buniku. Pti tomto rozpousténi (respektive srazeni) doslo
k tomu, ze v roztoku, kterym je buiika napln€na, pfibylo (respektive ubylo) ur¢it¢ mnozstvi
koncentrace slozek. Hodnota, o kterou je kazda z koncentraci slozek zménéna, je opet v ramci

jedné koncentrace konstantni pro nacteny zaznam z databdze a buniku zkoumanou.

Pribéh aproximace je schematicky znazornén na obrazku 5. Je zde zndzornéno rozpousténi
kalcitu za vzniku slozek Ca™ a HCOj;. Kazda ze slozek je brana jako jedna dimenze vektoru.

Body na obrazku ptedstavuji sloZeni n¢které bunky.

HCO3- HCO3-

AN
' \\\ . \\\ \\
e 3 A—3
Ca++ Ca++ Ca++
Hcos-4 Kalcit 4 Hco3-4
4, 5a. ||‘I 'i 5b.
> >
Ca++ Ca++

Obrazek 5: Schematické zndzorneni aproximace vysledkii

Na &asti obrazku, ktera je znazornéna &islem 1 je vyobrazen prvni krok filtrovani. Zluty bod
jsou vstupni koncentrace zkoumané bunky. Zelend cara oznacuje vSechny body se stejnou
normou vektoru, jako mé zkoumana bunika. Zelené body jsou koncentrace buné€k, které¢ byly
diive spocitany a nyni byly ziskany z databaze, které maji normu stejnou jako zkoumana bunka
nebo v ramci pouZité tolerance. Cervené body jsou bunky, které tuto podminku nesplituji

a budou v tomto kroku filtraci vyrazeny.
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Na druhé ¢asti obrazku (oznacena Cislem 2) je zndzornén druhy krok filtrovani, tedy
porovnani vSech vstupnich koncentraci ziskanych ze zaznami, které byly nacteny z databaze,
a vyfazeni bunék, které tuto podminku nespliiuji. Barevna interpretace je stejnd, jako na
pfedchozim obrazku, tedy zluty bod reprezentuje zkoumanou buiiku, zelené body reprezentuji
bunky, které podminku spliiuji a jsou dostatecné blizko zkoumané bunky a cerveny bod

reprezentuje bod, ktery podminku nesplnil a bude v tomto kroku vytazen.

Na teti ¢asti obrazku je vybrana bunka, ktera je nejblizsi zkoumané bunce. Opét do dalSiho
kroku zlstava zluty bod jako zkoumand buiika a zeleny bod jako jedind buiika, kterd podminku

splituje. Cerveny bod je v tomto kroku vyfazen.

Nasledné jiz dochézi k samotné aproximaci vystupnich hodnot. Na ¢ésti 4 je mozné vidét
zluty bod, jako vstupni hodnoty zkoumané buiky, zeleny bod jako vstupni hodnoty bunky

ziskané filtraci a modry bod jako vystupni hodnoty buiiky ziskané filtraci.

Obrazky 5a a 5b pak reprezentuji samotny piepocet vystupnich hodnot zkoumané burky. Na
obrazku 5a je vidét, ze pii prechodu ze zeleného bodu, ktery reprezentoval vstupni hodnoty
buiiky, do modrého bodu, ktery reprezentuje vystupni hodnoty buiiky, ubylo mnozstvi kalcitu,
které je oznaceno konstantou c. Stejné mnozstvi kalcitu ubylo 1 pfi pfechodu ze Zlutého bodu
(vstupni hodnoty) do modrého bodu (vystupni hodnoty), které reprezentuji zkoumanou burku.
Na obrazku 5b je pak vidét prepocet vystupnich koncentraci slozek buiky. Je vidét, ze smér
1 velikost zobrazeni, které znazorniuje piechod ze zeleného bodu do modrého, tedy ze vstupnich
koncentraci do vystupnich vzhledem k zdnamu nacétené¢ho z databaze, jsou stejné jako smér
a velikost zobrazeni, které znazorfiuje piechod ze zlutého bodu do modrého, tedy ze vstupnich
koncentraci do vystupnich vzhledem ke zkoumané buiice. Postup, ktery je zde popsan zajistuje,
ze pii pouzité aproximaci vysledkll je zachovana latkova bilance. Nezajistuje vsak, ze je

zachovana chemické rovnovéha v aproximované buiice.
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3 Rozbor dosazenych vysledkii

V této kapitole bude rozebrana efektivita vytvoreného rozhrani Konnektor na testovacim
modelu. Zkoumany budou zejména vypocetni ¢as a velikost chyb, vzniklych aproximaci
vysledki, v zavislosti na velikosti databdze a na pouzité toleranci. Vypocty budou provadény na
stejné kolon¢ s riznym poctem bunék a odpovidajicim ¢asovym krokem tak, aby mohly byt
vysledy vzajemné porovnany. VSechny testy byly spoustény na stejném pocitaci (procesor Intel

Core i3 3240v 3,4 Ghz, 6 GB RAM, operacni systém Windows 7 64-bit).

3.1 Popis testovaciho modelu a parametrii spousténi

Jako testovaci model byl vybran model rozpousténi kalcitu. Je uvazovana kolona valcového
tvaru o délce 40 mm a praméru 7,9 mm. Kolona je vyplnéna kalcitem o mnozstvi 0,1 milimolu
na kilogram vody a roztokem, ktery je v rovnovaze s timto prostfedim. Kinetické parametry
kalcitu jsou zvoleny nasledovné. Povrch kalcitu je nastaven na 1000 cm?/g a rychlostni konstanta

na 5x10” mol/cm’s. Teplota v koloné je nastavena na 25 °C.

Do kolony je vtlacena ¢ista voda, tim bude dochazet k rozpousténi kalcitu na Ca™ a HCOs'.
Budou tedy sledovany koncentrace téchto dvou slozek, mnozstvi kalcitu, které zlstava

v bunikach a zména pH. Voda protéké kolonou rychlosti 0,294 ml/min po dobu 5,5 min.

Tento model bude postupné spoustén s riznymi parametry. Prvnim parametrem, ktery se
bude lisit je podet bunék kolony a Gasovy krok vypoétu. Casovy krok je volen v zavislosti na
poctu bunék kolony tak, aby bylo mozné vysledky vzajemné porovnat. Model bude spoustén
postupné na 10 bun¢k s Casovym krokem 0,05 minuty, dale na 50 bun¢k s ¢asovym krokem 0,01

minuty a 100 bunék s ¢asovym krokem 0,005 minuty.

Vsechny vypocty, které budou spoustény, budou pro vypocet reakéni ¢asti pouzivat metodu
volani ,,chemie vzdy*. Ostatni metody nejsou pro toto testovani zajimavé, protoze nejsou tolik
casoveé narocné jako tato metoda. Metody spousténi reakéni ¢asti byly popsany v kapitole 1.1.2.

Program React bude spoustén ve vSech piipadech bez grafického rozhrani.

Vypocet bude volan celkem sedmi zplisoby pro kazdy ze zvolenych pocti bunék. Tyto
zpusoby se vzajemné liSi tim, jaky je pouzit zplsob optimalizace, ptipadné jak je databaze
omezena. Prvni zpusob, dale také oznaCovany jako NoDB, je zpiisob, pii kterém se program

React volé zvlast’ pro kazdou buniku. Druhy zptsob, dédle oznacovany jako SkriptVSE, je zptsob,
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ktery pouziva plivodni zpiisob ¢asové optimalizace, tedy pouziti skript SkriptVSE.

Dalsi zptisoby vyuZzivaji nového rozhrani Konnektor a li8i se vzajemné od sebe maximalnim
poctem zdznamu v databazi. Prvnim zptisobem je pouziti neomezené databaze, tedy databaze,
které zdznamy viibec beéhem vypoctu nepromazava, dale bude oznacovan jako DBINF. Dale
budou pouzity databaze o maximalnich velikostech 25 zaznamii (dale DB25), 50 zaznami (dale

DB50), 75 zaznamii (dale DB75) a 100 zaznamt (dale DB100).

Ttfetim parametrem, nezdvislym na parametrech pocet bunck a zplisobu vypoctu, je pouzita
tolerance pii aproximaci vysledkli. Tento parametr ma smysl sledovat pouze u vypocti, které
pouzivaji databdzi, nema jej tedy smysl spoustét pro vypocty zpiisobem NoDB a SkriptVSE.

Zvolené tolerance jsou 1%, 0,5% a 0,1%.

Celkem tedy vzniklo 51 kombinaci vstupnich parametrt, se kterymi byl vypocet spoustén.

Nasledujici kapitoly porovnavaji vzdy vybrané kombinace vstupnich parametra.

3.2 Testovani modelu 10 bunék, 1% tolerance

V této kapitole jsou zvoleny parametry pocet bunék na 10, odpovidajici Casovy krok je 0,05
minuty, a je zvolena 1% tolerance pii vyhledavani v databdzi. Porovnavan je tedy tfeti parametr,

zpusob vypoctu. Zkoumany jsou nasledujici tidaje.

Prvnim zkoumanym tdajem je pocet prectenych dat z databaze pfi zvoleném druhu vypoctu.
Na obrazku 6 je uveden graf této zavislosti. Béhem vypoctu bylo provedeno celkem 1320
vypocth reakéni ¢asti, protoze bylo provedeno celkem 110 ¢asovych kroki a kolona obsahuje 10

buné¢k a dv€ komory, jednu vstupni a jednu vystupni.

Na grafu je porovnavano kolik vypocti bylo provedeno programem React a kolik bylo
nacteno z databaze a aproximovano rozhranim Konnektor vzhledem k pouzitym druhym
vypoctu. Pocet vypoctl pomoci programu React soucasné odpovida poctu zapisit do databéze,
protoze po kazdém vypoctu pomoci programu React je proveden zépis do databaze. U vypoctu
druhu DBINF to zaroven ukazuje, kolik zaznamti se na konci vypoc¢tu v databdzi nachazi,
konkrétné je to 352 zdznamu. Druhy sloupec pak oznacuje pocet ¢teni z databaze. Na grafu je
vidét zavislost, Ze ¢im je databaze vice omezend, tim vice zaznamd je pocitdno pomoci programu

React.
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Podet zaznamu

1320

1100

880

o

66

44

o

22

o

o

Pomér poctu vypoctl pomoci React a databaze

B React
I I ® Databaze

SkriptVse DB25

DB50 DB75 DB100 DBINF  NoDB

Druh vypoctu

Obrazek 6: Graf poméru vypoctu pomoci programu React a databaze — 10 bunék 1%

tolerance

Nasledujici graf, na obrazku 7, ukazuje, kolik zdznamti bylo v jednotlivych ¢asovych

krocich naéteno z databaze a aproximovéano rozhranim Konnektor. Pocet vypocti pomoci

programu React je vzdy doplitkkem zobrazené hodnoty v daném ¢asovém kroku do maximalni

hodnoty, tedy 12.

Pocet éteni z databaze

\Vyvo| poctu ¢teni z databaze

12 i
11 | [ 'l
10 ‘
9 l- —— SkriptVse
8 - ot | ——nDB25
7 . DB50
6 e ——DBTS
5 Al —— DB100
4 ; !A‘ -. DBINF
3 | NoDB
2
1
0
0 1,1 22 3.3 4.4 5.5

as vipodtu [min]

Obrazek 7: Graf vyvoje poctu cteni z databaze — 10 bunék 1% tolerance
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Prestoze je graf malo ptehledny ukazuje pro vSechny druhy vypoctu nasledujici trend. Na
zacatku vypoctu, kdy je kolona z vétSiny naplnéna ptivodnim roztokem a ptitékajici roztok se
dostal teprve do prvnich bunék, jsou programem React vypocitany jen 3 — 4 builky, ostatni
zdznamy jsou nacteny z databédze. S piibyvajicim ¢asem se ¢elo kontaminace dostava déle do
kolony a vznikaji stadle nové smési. Proto je vice zdznamil pocitano programem React a méné
zdznamu je Cteno z databaze. Znatelné je to zejména u druhu vypoctu DB25 po prvni minuté
vypoctu, kdy jsou témétf vSechny zdznamy pocitany programem React. V Case ptiblizné 1,3
minuty od zacatku simulace totiz dojde k tomu, Ze se ¢elo kontaminace dostane aZ na konec
kolony. Cel4d kolona nyni obsahuje ve vSech bunikdch smési roztoku plivodniho a roztoku
ptitékajiciho a zadna z bunék jiz neobsahuje pouze roztok, kterym byla kolona naplnéna
puvodné. Postupné, jak je databaze plnéna, dochazi opét k ¢im dal CastéjSimu Cteni dat

z databaze misto spousténi programu React.

Dal§im, velmi dulezitym, sledovanym tudajem je Casovd narocnost jednotlivych druhii
vypoctu. Na grafu 8 je vyobrazena délka trvani vypoctu v zéavislosti na pribéhu vypoctu. Na

vodorovné ose je Cas, ve kterém se vypocet nachdzi, na svislé ose pak skute¢ny cas, jak dlouho

vypocet probihal.
Vyvoj Casove naroCnost

10:00

08:20
_ —— SkriptVse
2 06:40 —— DB25
E DBA50
£ 05:00 ——DBT75
£ ——DB100
5 0320 DBINF
£ NoDB

01:40

00:00
0,00 1,10 2,20 3,30 4.40 5,50

Cas vipo&tu [min]
Obrazek 8: Graf vyvoje casové narocnosti — 10 bunek 1% tolerance
Z grafu je mozné vycist, ze vSechny druhy optimalizace, které byly pouzity, jsou podstatné

rychlej$i nez vypocet NoDB, ktery vold program React pro vypocet vSech bunék v reakéni ¢asti
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vypoctu. Pro pouzitou sadu parametrii je dale vidét, Ze doba trvani vypoctu je pii pouziti
libovolné¢ omezené databdze ptiblizné stejnd a také srovnatelnd s pavodnim zplisobem

optimalizace SkriptVSE.

Poslednim sledovanym tudajem je porovnani vysledkt, které jsou jednotlivymi druhy
vypoctu ziskany. Vzhledem k tomu, Ze vystupy ziskané z databaze jsou aproximovany, mohou se
lisit od vysledkl, které by byly ziskdny, kdyby byly pocCitdny programem React. Nasledujici
grafy tedy budou srovnanim vysledki, které byly spocitany vypoctem NoDB s ostatnimi druhy
vypoctu. Vysledky jsou zobrazeny jako procentudlni odchylky zkoumané hodnoty dané¢ho druhu
vypoctu od vypoctu NoDB. Odchylky jsou v absolutni hodnoté primérovany pies vSechny

buiiky v ¢asovém kroku.

Na obrazku 9 je zobrazen vyvoj odchylky pH vypocth od vypoctu NoDB, ktery spousti
program React pro kazdou bunku. Jak je vidét, vSechny druhy vypoctu, které pouzivaji databazi,

kromé& vypoctu DBINF maji tuto odchylku srovnatelnou.

Wyvo] odchylky v pH

0,30%

0,25%
=
2 0.20% —— SkriptVSE
g —DB25
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g v —DB75
z ——DB100
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Obrazek 9: Graf vyvoje odchylky v pH od vypoctu NoDB — 10 bunék 1% tolerance

Zajimavé jsou odchylky, které vznikly v ¢asech 0,65 a 1,30. Prestoze to z grafu neni zfejmé,
jsou tyto dvé odchylky stejné pro vSechny druhy vypoctu, které pouzivaji databazi, tedy nejen
pro DB50, jak to vypada na grafu.

37



Takto extrémni vykyvy v odchylkach jsou zpiisobeny pouzitou aproximaci, ale pouze pro
hodnotu pH. Hodnota pH se totiz od ostatnich hodnot li§i tim, Ze ji neni mozné aproximovat
postupem, ktera byl popsan v kapitole 2.5 a to z toho divodu, Ze neni zndma vstupni hodnota pH
zkoumané bunky. Misto algoritmu, ktery byl popsan, je vystupni hodnota pH zkoumané bunky

pouze zkopirovana z hodnoty pH buiiky vybrané z databaze.

Na obrazku 10 je zobrazen graf vyvoje odchylky v Ca™ ruznych druht vypoctt od vypocétu
NoDB. Zde je vidét, ze odchylky vypocti, které pouzivaji databazi, jsou srovnatelné. Jediny
vypocet, ktery ma jinou odchylku je vypocet DBINF, tedy vypocet, ktery pouzivd neomezenou
databazi. Z grafu je vidét, ze odchylka tohoto druhu vypoctu, na rozdil od ostatnich, velmi rychle

roste. Vzhledem k tomu, Ze je zachovana latkovéa bilance, jsou odchylky v HCO; totozné

s odchylkami v Ca™.
Vyvo] odchylky v Ca++
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Obrazek 10: Graf vyvoje odchylky v Ca++ od vypoctu NoDB — 10 bunék 1% tolerance

Na obrazku 11 je zobrazen graf vyvoje odchylky v kalcitu vSech druhii vypoctu od vypoctu
NoDB. Podobné¢ jako u odchylky v Ca™ a v HCOs™ je mozné pozorovat rychly narist odchylky

u vypoctu, ktery pouzivd neomezenou databazi.
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Vyvo] odchylky kalcitu
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Obrazek 11: Graf vyvoje odchylky kalcitu od vypoctu NoDB — 10 bunék 1% tolerance

3.3 Testovani modelu 50 bunék 1% tolerance

V této kapitole jsou zvoleny parametry pocet bunék na 50, odpovidajici Casovy krok je 0,01
minuty, a je zvolena 1% tolerance pii vyhledavani v databédzi. V textu prace budou nyni, na
rozdil od pfedchozi kapitoly, uvedeny jen nékteré grafy a analyzy. Kompletni seznam graft je

mozné nalézt na ptilozeném CD.

Na obrazku 12 je uveden graf vyvoje poctu Cteni z databdze v zavislosti na pribéhu
vypoctu. Na rozdil od odpovidajiciho grafu, uvedeného v predchozi kapitole, je na tomto grafu

vice viditelny trend, ktery byl v pfedchozi kapitole popsan.

Je vSak mozné si vSimnout, Ze tento trend nespliiuji vypocty typu DBINF a DB2S5.
U vypoctu DBINF je mozné vidét, ze témét vSechny vypocty jsou nyni provedeny nactenim
z databaze a naslednou aproximaci. Je tedy mozné ocekavat velkou odchylku od vypoctu, ktery
pocita reakéni ¢ast vypoctu pouze za pomoci programu React. U vypoctu DB25 je mozné si
naopak vSimnout, ze po uritém cCase jiz databaze neni vyuzivand vibec. Je tomu tak ziejmeé
z toho diivodu, Ze je databdze piili§ omezend a data jsou promazéana diive, nez je moznost je
vyuzit. K tomuto jevu dochazi pfiblizné v dobé¢, kdy se ¢elo kontaminace dostane na konec

kolony a Zadné z bunék jiz neni naplnéna pouze plivodnim roztokem.
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Na obrazku 13 je uveden graf vyvoje asové narocnosti vypoctu. Zde je mozné si vSimnout
souvislosti mezi poctem dat prectenych z databdze a dobou trvani vypoctu. Zatimco druh
vypoctu, ktery provadéel vSechny vypocty pomoci programu React, tedy vypocet NoDB a od ¢asu
1,53 1 vypocet DB25, trvaly pfiblizn€ dvé hodiny. Vypocet, ktery pouZziva prakticky pouze

databazi, mél dobu trvani ptiblizné tii minuty.

Vywvoj poctu &teni z databaze
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Obrazek 12: Graf vyvoje poctu cteni z databaze — 50 bunék 1% tolerance
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Obrazek 13: Graf vyvoje casové narocnosti — 50 bunék 1% tolerance
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Jak je v8ak mozné pozorovat na obrazku 14, kde je uveden graf vyvoje odchylky v Ca'™

vSech vypoctli od vypoctu NoDB, velké urychleni v tomto piipadé také znamenalo velkou
odchylku ve vysledcich. Vypocet DBINF, ktery dokéazal casovou naro¢nost snizit ze dvou hodin

na tfi minuty, vykazoval na druhou stranu velké, témét az 9% odchylky.

Ostatni druhy vypoctu, které pouzivaji omezenou databazi, vykazuji odchylky velmi malé

(plati pro vypocty DB100 a DB75) nebo tplné zanedbatelné (plati pro vypocty DB50 a DB25).

Vywvoj odchylky v Ca++
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Obrazek 14: Graf vyvoje odchylky v Ca++ od vypoctu NoDB — 50 bunek 1% tolerance

3.4 Testovani modelu 100 bunék 1% tolerance

V této kapitole jsou zvoleny parametry pocet bun¢k na 100, odpovidajici casovy krok je
0,005 minuty, a je zvolena 1% tolerance pii vyhledavéani v databazi. V textu prace budou nyni, na
rozdil od kapitoly 3.2, uvedeny jen nékteré grafy a analyzy. Kompletni seznam grafii je mozné

nalézt na ptilozeném CD.

Na grafu, ktery je vidét na obrazku 15, je vyobrazen vyvoj poctu Cteni vysledki z databaze
v prubéhu vypoctu. Je zde mozné si vSimnout podobnosti s odpovidajicim grafem v kapitole 3.3,
kde byla zkoumana kolona s padesati buiikami. Tato podobnost je vidét na vypoctu DB25, ktery
ma totozny prubéh v piipad€ kolony o sto buiikach stejné jako v ptipad€ kolony o padesati

buiik4ach. Navic se 1 u vypoctli s omezenim databaze na 50 a 75 zaznamt projevilo, ze jsou piilis
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omezené. D4 se tedy predpokladat, Ze velikost databdze musi byt zvolena v zavislosti na poctu

bun¢k kolony tak, aby byl vypocet efektivni. Vice bude tato zavislost probrana v kapitole 3.5.

Vywvoj poctu ¢teni z databaze
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85 —— SkriptVse
- &8 —— DB25
E DB50
5 51 ——DBT75
5 —— DB100
s M DBINF

7 NoDB

0

0 1.1 2.2 3.3 44 5.5

as wipodtu [min]
Obrazek 15: Graf vyvoje poctu cteni z databdaze — 100 bunék 1% tolerance
Necekany vysledek vSak piinesla analyza odchylek vypocti od vypoctu NoDB, ktery
nepouziva ke svym vypoctim databazi. Na grafu 16 je vyobrazen vyvoj odchylky v kalcitu pro
vypocty vzhledem k vypoctu NoDB. Na grafu je mozné vidét veliké skoky v odchylkach, které
doposud nebyly nikde pozorovany. Na téchto skocich je zajimavé, ze vSechny vypocéty maji

vzajemné velmi podobné odchylky v kalcitu, ovSem vSechny se lisi od vypoctu NoDB.

Vyvoj odchylky v kalcitu

30%
=
= 25%
g —— SkriptVSE
£ 20% —— DB25
=R DB50
= 15% ——DBT5
% 10% — DB100
E DBINF
5 5%
[=]
L%

] 1.1 2.2 3.3 4.4 5.4
Cas wipofu [min]

Obrazek 16: Graf vyvoje odchylky kalcitu - 100 bunék 1% tolerance
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Tento vypocet byl tedy podroben blizSimu zkoumani, protoze se zjevné jedna o chybu
programu. Zadny doposud provedeny vypodet totiz takové skoky v odchylkach nevykazoval. Pii
podrobnéjsi zkoumani bylo ovSem zjiSténo, Ze se nejednd o chybu programu Transprot ani

o chybu rozhrani Konnektor, ale o chybu programu React.

Tato chyba je zdokumentovana na obrazku 17. Na tomto obrdzku je v levé ¢asti vidét skript
vygenerovany rozhranim Konnektor. Na pravé ¢asti je vidét grafické rozhrani programu React po
spusténi uvedeného skriptu. Zvyraznén je chybné nacteny udaj. Prestoze ve skriptu je kalcitu
pfiblizné 10* molu, program po svém spusténi ukazuje pfiblizné hodnotu 107 molu, coZ je
chybny udaj. Byla také snaha zjistit, za jakych okolnosti se toto chybné nacitani déje a za jakych
nedé&je, nebyla ovSem objevena zadna souvislost. Informace o této chybé bude odesldna tviircim

programu React.

:_E. Lister - [c\ScriptBunkax.rea] 1'_‘- React - ¢, EI@
Soubor  Upravit MoZnosti  Kodovani  MNapovéda File Edit Run Config View Help

data = "C:\Program Files\Gwb\Gtdata\thermo

printout = off Basis | Reactants Command | Results |
plot = off

delxi = 1 linear

balance on H+

temperature = 25

time start = 8.11 min, end = B.115 min

|+ Kinetic Caldte ,0009999999584 mal

Ca++ = 4 _297380881382387 mg/kg reactants times 1.0 ~
HCO3- = 6.54225835362617 mg/fkg

netic Calcite 9.999900084F-85 mo
kine = ==5¥-9 &urtace =
suppress All
unsuppress Calcite Gypsum
decouple HHY+

4 e [

Ready
Obrazek 17: Ukazka chyby objevené v programu React

3.5 Shrnuti dosavadnich poznatki z testovani

Na zékladé doposud provedenych testli je mozné shrnout poznatky, které je mozné brat
v tvahu pfi provadéni dalSich testd. Shrnuti bude provedeno na zaklad¢ srovnani ptfechozich tii

kapitol.

Prvnim parametrem, ktery byl sledovan, bylo vyuziti databaze. Tabulka 1 ukazuje srovnani
vyuziti databaze vypoctl typu DBINF, tedy téch, které viilbec nevyuZzivaji promazéavani databaze.
V tabulce je uveden pocet zdznamu, ktery byl v databdzi na konci vypoctu, a Cetnost Cteni

z databaze.
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Tabulka 1: Tabulka vyuziti databaze vypoctu typu DBINF

Pocet bunck 10 50 100
Pocet zdznamil v databazi 352 610 698
Pocet vypoctl reakeni Casti 1320 28600 112200
Cetnost &teni z databéaze 73.33% 97.87% 99,38%

V tabulce je mozné vidét, ze piestoze na koloné, ktera obsahovala sto bunék, bylo
provedeno témét Ctyiikrat vice vypocti reacni Casti nez na koloné€, ktera obsahoval padesat
bunék, poCet zaznaml v databazi se zmeénil jen minimalné. Dale je moZzné pozorovat, Ze
s piibyvajicim poctem bun€k kolony roste i Cetnost Cteni vysledki z databaze a jejich
aproximace. Je tedy mozné usuzovat, ze pro kolony s velkym poctem bun¢k bude vice vypoctt
aproximovano a mize dochazet ke mnozeni chyby a ovlivnéni celkového vystupu. Z toho

vyplyva, ze je vhodné pocet zaznamti v databazi omezit shora.

Z grafti 12 a 15 je mozné déle vycist, ze pokud je databaze piili§ omezend, dojde v urcity
casovy okamzik k tomu, ze prestane byt uplné vyuzivana a cely algoritmus ztraci smysl. Z toho
vyplyva 1 omezeni maximalniho poc¢tu zaznamii v databazi zdola. Vzhledem k témto dvéma
grafim je mozné usuzovat, Ze aby byl vypocet efektivni, nemlize byt databaze omezena na méné

zaznamil, nez je pocet bun¢k v dané koloné¢.

Druhym parametrem, ktery byl sledovéan, byla ¢asova narocnost vypocti. Ze srovnani graft
7, 8 a 12, 13 je mozné usuzovat, Ze vyvoj ¢asové narocnosti je zavisly na tom, kolik zdznamu je
precteno z databaze a kolik pocitano programem React. Dale je mozné si vSimnout, ze pivodni
zplisob Casové optimalizace, SkriptVSE, ma srovnatelnou ¢asovou naro¢nost, jako vypocty, které

pouzivaji vhodné omezenou databazi, tak jak bylo popsano v ptedchozich odstavcich.

Ttetim sledovanym parametrem byla velikost odchylek riznych vypocta od vypoctu NoDB,
ktery pouziva pro vypocet reakéni ¢asti pouze volani programu React. Na grafech 10 a 14 je
mozné pozorovat, ze pokud vypocet pouzival neomezenou databazi, mély tyto odchylky rostouci
charakter v pribéhu vypoctu. Naopak u vypoctl, které pouzivaji databazi omezenou, je mozné

pozorovat, ze rust odchylky v pribéhu vypoctu je podstatné mensi.

3.6 Srovnani modelu 50 bunék, ruzné tolerance

Jako referenéni vypocet ke srovnani vlivu pouzité tolerance byl vybran vypocet, ktery

vyuziva kolonu o padesati buiikach. Je tomu tak z toho divodu, ze se ukazalo, ze deset bunck je
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pfili§ malo na to, aby se pii tomto srovnani dalo néco uzitecného vypozorovat a kolony o sto

bunkach nepftinesly zadné prelomové informace oproti kolondm o padesati bunikach.

V této kapitole budou nejprve porovnany nejrychlejsi vypocty, tedy vypocty, které pouzivaji
neomezenou databazi. V tabulce 2 je uvedeno srovnani velikosti databaze, doby vypoctu
a maximalnich dosazenych primérnych odchylek za jeden ¢asovy krok pro vypoctu typu DBINF

v zavislosti na pouzité toleranci.

Tabulka 2: Srovnani toleranci pro vypocet DBINF

Tolerance 1,0% 0,5% 0,1%
Velikost databaze 610 1071 4058
Doba vypoctu [min:s] 03:04 05:30 20:23
Max odchylka pH [%] 0,46% 0,42% 0,31%
Max odchylka Ca™ [%] 8,90% 8,15% 6,16%
Max odchylka kalcit [%] 0,82% 0,76% 0,61%

Z tabulky je mozné vidét, ze pii pouziti presnéj§iho vypoctu roste pomérné rychle ¢asova
naro¢nost vypoctu, ovSem vliv na maximalni odchylku neni tak zésadni. Pro pouzity model je
tedy mozné usuzovat, ze pokud je pouzit vypocet s neomezenou databazi, nema smysl pouzivat
mensi toleranci nez 1% a to z divodu velkého narlstu Casové naro€nosti pro maly pokles

v maximalnich odchylkach.

Jako dalsi budou stejnym zpisobem, ktery byl popsan v ptedchozich odstavcich, srovnany
vypocty typu DB75, tedy s databdzi omezenou na maximalnich 75 zaznamu. Tento typ byl
vybran z nasledujicich divodi. Databaze, které jsou omezeny na mensi pocet zdznami, nema
smysl uvazovat z toho diivodu, Ze jsou pod nebo pfili$ blizko spodni hranice, ktera byla popsana

v kapitole 3.5.

V tabulce 3 je zobrazeno podobné srovnani, které bylo provedeno pro vypocet DBINF.
Radek velikost databaze, ktery v tomto srovnani nema smysl uvaZovat, byl nahrazen

procentudlni hodnotou, kolik vysledki reakéni ¢asti bylo nacteno z databaze.

Na rozdil od vypoctu, ktery vyuzival neomezenou databazi, je mozné si nyni vSimnout, ze
narist ¢asové narocnosti neni tak rychly s pouzitim rtiznych toleranci a imérné se snizuji
1 dosazené¢ maximalni odchylky. Na druhou stranu je nutné poznamenat, Ze 1 pil pouZiti

jednoprocentni tolerance jsou vSechny odchylky mensi nez 0,5% a mohou byt oznaceny za
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dostacujici.

Tabulka 3: Srovnani toleranci pro vypocet DB75

Tolerance 1,0% 0,5% 0,1%
Pom¢ér Cteni z databaze [%] 78,82% 74,25% 55,92%
Doba vypoctu [min:s] 28:24 36:41 62:16
Max odchylka pH [%] 0,07% 0,05% 0,02%
Max odchylka Ca™ [%] 0,42% 0,17% 0,02%
Max odchylka kalcit [%] 0,04% 0,02% 0,004%

Z provedenych analyz je tedy mozné usuzovat, ze pii pouziti vhodné omezené databaze jsou
vypocty s 1% toleranci dostate¢né efektivni. Pro vySe zmifovany piipad, tedy kolonu o 50
buiikach a toleranci 1%, je také mozné pozorovat, ze pouziti vypoctu typu DB75 vykazuje
srovnatelné vysledky s pivodnim typem optimalizace, tedy pouziti skriptu SkriptVSE. Z toho

divodu je v soucasné verzi rozhrani Konnektor implementovana 1% tolerance.
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r 4
Zavér
Prace se zabyva navrhem, implementaci a testovanim rozsifeni programu Transport, ktery

modeluje kolonové experimenty. Toto rozSifeni bylo vyvinuto za Ucelem snizeni Casové

naro¢nosti programu.

Béhem préace byl vytvoten algoritmus, ktery rozhoduje, zda vysledek reakéni ¢asti vypoctu
bude pocitdn externim programem React nebo zda bude nacten z databaze. Algoritmus se
rozhoduje pro kazdou builku kolony, pro kterou mé byt pocitdna reakéni ¢ast vypoctu,
nasledovné. Nejprve se prohledd databaze, zda jiz neni v databazi ulozen vysledek reakcniho
vypoctu, ktery byl pocitan se stejnym nebo dostatecné¢ podobnym zadanim. V piipadé, ze je
takovy vysledek nalezen, je algoritmem aproximovan vysledek podle nacteného zdznamu, aby
byla snizena vznikla odchylka od ptipadu, kdy by byl vysledek pocitan programem React.
V ptipadé, Zze v databazi nebyl nalezen zadny vhodny vysledek, je pro vypocet reakéni casti
volan externi program React a vysledek, ktery je takto ziskan je ulozen do databaze. Tim dochazi
k zabranéni opakovanému volani programu React se stale stejnymi vstupy a ke zrychleni celého

béhu programu. Tento algoritmus byl implementovan do programu Transport.

Béhem prace bylo také testovano, za jakych podminek je tento algoritmus efektivni. Jako
parametry efektivity byla brana doba trvani vypoctu a velikost vzniklych odchylek v porovnani
s vypocty, které nevyuzivaji databazi. Pii testovani byly vypocty spoustény na kolonach
s riznym poctem bunék, s riznym maximalnim poctem zdznamil v databazi a s riznou pouzitou
toleranci. Celkem tam vzniklo nékolik kombinaci téchto tfi parametri, jejichz vysledky byly

vzajemn¢ porovnany.

Bylo zjisténo, Ze rozSifeni je z hlediska Casové naroCnosti efektivni zejména pro kolony
s velkym poctem bunék. Déle bylo zjisténo, Ze aby byl vypocet efektivni, musi mit pouzita
databaze omezeny maximalni pocet zdznamu. Pokud je vSak tento maximalni pocet zaznamut
v databazi mensi nez pocet bunck kolony, dochdzi opét k poklesu efektivity. Dale bylo zjisténo,
ze zménou tolerance, ktera je pouzita pii vyhledani v databazi, se pomérn¢ zdsadné¢ méni casova
narocnost, ovSem zména v odchylkdch od vypoctu pomoci programu React nemusi byt tak

znacna.

Program Transport jiz pted touto praci obsahoval jeden typ Casové optimalizace. Program

byl upraven tak, aby podporoval pivodni typ optimalizace i tento nové vznikly. Pii implementaci
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byl také bran ohled na to, Ze na programu Transport mohou byt implementovany dalsi typy
Casové optimalizace naptiklad paralelizace, se kterou se do budoucna také pocita a kterou je
mozné na tuto praci navazat. Proto byl program upraven tak, aby pfidani dalSiho typu ptipadné

rozsifeni tohoto nové vzniklého typu bylo co nejjednodussi.

V préci je porovnavan nove vznikly algoritmus zejména s vypocty, ktery nevyuzivaji zadny
typ Casové optimalizace. Na tuto praci je tedy mozné€ navazat porovnanim téchto dvou algoritmi

a urCenim podminek, za kterych je jeden nebo druhy typ optimalizace vyhodné;jsi.
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