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Abstract

The goal of this thesis is to design and implement a cross-platform, open-
source library in C++ that implements the Predictive Molecule Compression
method for compression of molecular trajectory data and to demonstrate its
integration in a Python project.

The first part analyzes options for cross-platform software development
and lists technologies that enable the integration of libraries written with
C++ in projects written in other languages, especially Python. Further-
more, it describes the principles of the PMC method from the perspective
of its implementation.

The second part describes the design of the module structure and inter-
face of the library and details its implementation and build system.

Finally, the compression results, execution time, and memory footprint
of the library are experimentally measured and compared with the results
of the previously existing prototype.

Abstrakt

Cilem této prace je navrhnout a implementovat v jazyce C++ multiplat-
formni, open-source knihovnu, kterda implementuje metodu Predictive Mo-
lecule C'ompression pro kompresi molekularnich trajektorii, a demonstrovat
jeji integraci v projektu napsaném v jazyce Python.

Prvni ¢ast prace analyzuje moznosti vyvoje multiplatformniho software
a technologie, které umoznuji vyuziti knihoven napsanych v C++ v jinych
jazycich, predevsim v jazyku Python. Dale popisuje fungovani kompresni
metody PMC pro potieby jeji implementace.

Druhé ¢ast popisuje navrh struktury a rozhrani knihovny a detaily jeji
implementace a procesu sestaveni.

V zavéru jsou pomoci experimentu srovnany kompresni, ¢asové a pameé-
tové vysledky implementované knihovny a jiz existujicitho prototypu.
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1 Uvod

Cilem této prace je navrhnout a implementovat knihovnu s verejné dostup-
nym koédem, kterd implementuje metodu komprese molekularnich trajektorii
publikovanou v roce 2020 pracovniky Katedry informatiky a vypocetni tech-
niky Fakulty aplikovanych véd Zapadoceské univerzity v Plzni v casopise
Journal of Molecular Graphics and Modelling [23].

Molekularni trajektorie jsou vysledkem simulace molekularni dynamiky
a predstavuji pozice jednotlivych atomt v ¢ase. Mnozstvi téchto dat pro
realnou simulaci muze byt znacné, dosahujic objemu az v radu desitek giga-
bajtti. Z tohoto divodu je nadmiru uzitecné zredukovat velikost dat pomoci
komprese. Zpiisoby, jak existujici kompresni metody snizuji velikost dat, za-
hrnuji napriklad redukci presnosti souradnic atomi, kédovani rozdili mezi
atomy namisto absolutnich pozic nebo aproximaci trajektorii vrcholit pomoci
polynomu. Kompresni metoda Predictive Molecule Compression, kterou ma
tato prace za cil implementovat, prinasi inovaci v podobé toho, ze vyuziva
znalost vazeb mezi atomy v ptuvodnich datech k tomu, aby separovala nej-
vyznamnéjsi pohyby v molekule od ndhodnych, lokalnich pohybii.

Tato prace se miuze oprit o jiz existujici prototyp implementace této
kompresni metody [46], avSak ta neni vhodna pro vefejné vyuziti v praxi,
protoze jeji zdrojovy kdéd je neprehledny a méalo zdokumentovany a protoze
neposkytuje hotové rozhrani, které by umoznilo snadnou integraci do jinych
programu psanych v riznych jazycich. Hlavnim pozadavkem na novou im-
plementaci je tedy napravit tyto nedostatky a poskytnout knihovnu, ktera
klade diraz na prehlednost kodu a dikladnou dokumentaci a ktera poskytuje
uzivateliim moznosti, jak ji integrovat do jinych programi, zejména psanych
v jazycich C a Python.

Nejprve bude provedena analyza moznosti vyvoje multiplatformnich kniho-
ven v jazyce C++ a analyza problematiky molekularnich trajektorii ve vztahu
k fungovani kompresni metody, kterou ma tato prace implementovat. Poté
nasleduje navrh struktury a rozhrani knihovny a popis jeji implementace.
Nakonec na zakladé experimenti probéhne srovnani nové implementované
knihovny a predchozi implementace.



2 Moznosti vyvoje knihovny

Softwarova knihovna je souhrn hotovych funkei, tiid, datovych typt atd.,
ktery muze vyvojar pripojit ke svému programu, aby ziskal néjakou funkcio-
nalitu, bez toho, aby sam napsal jeji implementaci [48]. Kromé toho knihovny
umoznuji znovupouziti kédu, kdy stejnou knihovnu miizeme pouzit v mnoha
programech, nebo poskytuji cestu, jak dosdhnout vétsi rychlosti, pokud kni-
hovnu napsanou v kompilovaném jazyce, jako je napiiklad C nebo C++,
pouzijeme v programu napsaném v jazyce interpretovaném, jako je napri-

klad Python.

2.1 Multiplatformni software

Termin platforma muze v kontextu software znamenat procesorovou archi-
tekturu, na které dany software bézi, operacni systém, pod kterym dany
software bézi, nebo konkrétni dvojici procesorové architektury a operac¢niho
systému [14]. Multiplatformni software (téz prenositelny) je takovy software,
ktery je pripraven tak, aby mohl byt zkompilovan ze stejného zdrojového
kédu a nasledné spustén na alespon dvou rtznych platformach.

Zkompilovat software na riuznych procesorovych architekturach je prede-
vsim otazka néstroji, tj. zda existuje preklada¢ daného jazyka pro danou
procesorovou architekturu, coz je externi faktor, ktery nemtzeme ovlivnit
zménou zdrojového kédu naseho programu. Na co si vSak musime dat pozor,
jsou ruzné standardy prekladact na rtznych architekturach. Napriklad, pre-
klada¢ GCC jazyka C na platformé x86 definuje datovy typ char jako 8bitové
¢islo se znaménkem, ale na platformé ARM je char definovan jako 8bitové
¢islo bez znaménka [1]. To znamend, Zze pokud na platformé ARM zkompi-
lujeme program, ktery pro svoji funkénost predpoklada, Zze char je ¢islo se
znaménkem, bude se program chovat jinak, nez jsme ocekavali. Néasledujici
je jednoduchy priklad programu, ktery se bude chovat jinak nez o¢ekavame.
Na platformé x86 se vypiSe pozdrav ale na platformé ARM nikoli, protoze
proménnd ¢ podtece a jeji hodnota bude kladna.

char ¢ = -1;
if (¢ < 0)
{
printf("Hello! \n");



Moznym feSenim je program zkompilovat s nastavenim -fsigned-char pre-
kladace GCC, které zaruci chovani, jaké ocekavame, ale lepsi Teseni je vy-
hnout se zvlastnostem jednotlivych architektur a kompilatori a radéji pouzit
standardné definované datové typy jako napriklad ty z hlavickového souboru
cstdint.

Zda je software prenositelny na rtizné operacni systémy, zavisi vyhradné
na zdrojovém kédu daného software. Zakladnim predpokladem pro to, aby
byl software prenositelny, je vyhnout se primému pouzivani prostredk, které
jsou specifické pro jednotlivé opera¢ni systémy [37] (naptiklad POSIX API
na strané systémi zalozenych na Unixu a Win32 API na strané Microsoft
Windows) a misto nich pouzit prosttedky standardni knihovny jazyka, popii-
padé prostiedky néjaké externi multiplatformni knihovny. Typickym prikla-
dem je vytvoreni souboru pomoci funkce fopen standardni knihovny jazyka
C namisto POSIXového volani open nebo funkce CreateFile z Win32 API.

Mohou nastat situace, kdy nemtzeme, nebo nechceme, nahradit nativni
prostiedky daného opera¢niho systému za multiplatformni alternativy. V ta-
kové situaci mtizeme v jazycich C a C++ vyuzit symboly preprocesoru, které
jsou definované pouze, pokud probiha preklad na dané platformé. Nasledu-
jici je priklad toho, jak mizeme program rozdélit na dvé vétve, z nichz jedna
se provede pouze na operacnich systémech Microsoft Windows a druhé na
vsech ostatnich systémech:

#ifdef _WIN32

// Systémy Windows
#else

// Ostatni systémy
#endif

Velké mnozstvi vétvi v kédu se muze stat neprehledné [37]. Proto, pokud
je tak mozné ucinit, je vhodné vyse uvedené vétveni zaobalit do funkce,
ktera bude reprezentovat multiplatformni abstrakci dané funkcionality a tu
pouzivat napti¢ celym kdédem.

Typickou vlastnosti multiplatformniho software je podpora vice prekla-
daci. Nékteré prekladace jsou typicky, byt ne vyhradné, spjaty s nékterymi
opera¢nimi systémy (Clang na systémech spolecnosti Apple, GCC na sys-
témech GNU /Linux, MSVC na systémech Windows, atd.) a jejich podpora
umoznuje vyuziti sady nastroji, ktera je rozsitena na konkrétnim systému.
Aby software podporoval vice prekladact, musi se vyhnout vyuzivani roz-
siteni, funkci, maker a dalsich vlastnosti, které nejsou soucasti standardu
jazyka, ale jsou exkluzivni pro jednotlivé prekladace [37]. Zaroven kazdy
prekladac¢ vydava trochu jind varovani a generuje trochu jiny kéd, coz dava



prilezitosti nalézt pri vyvoji problémy a chyby, na které bychom jinak ne-
museli narazit.

V neposledni fadé musi multiplatformni software vytesit automatizaci
sestaveni. Tuto roli bézné plni néastroje zalozené na make jako naptiklad
gmake [10], nmake [12], fmake [9] a dalsi, poptipadé alternativy jako napii-
klad Ninja [13] nebo projektové soubory Visual Studia [11]. VSechny tyto
nastroje ale cili na svoje konkrétni platformy a jejich vstupni Makefile se
od sebe lisi, takZe nejsou navzajem kompatibilni. ReSenfm je pouzit vyso-
kouroviiovy generator sestaveni jako napriklad CMake [7], SCons [15] nebo
meson [43]. Tyto generédtory definuji konfiguraéni soubory, kterymi lze po-
psat projekt a zptsob jeho sestaveni. Nasledné podle této konfigurace vyge-
neruji na miru pravé takovy Makefile (nebo ekvivalent), o ktery si uzivatel
vstupnim argumentem Tfekne.

2.2 Integrace

Knihovny mutzeme délit na statické a dynamické podle toho, jakym zpiiso-
bem se pripojuji (linkuji) k programu [32]. Statické knihovny se k programu
linkuji v ¢ase kompilace a stéavaji se neoddélitelnou soucésti spustitelného
binarniho souboru. Naproti tomu dynamické knihovny po slinkovani ztista-
vaji oddélené a zavadi se do paméti za béhu aplikace. Diky této podstaté
je mozné dynamickou knihovnu pouzit jako modulérni rozsiteni do jiz exis-
tujicich aplikaci. Integrace knihovny do jinych projekti je jednim z bodu
zadani této prace, budeme se tedy déle v textu vénovat jen dynamickym
knihovnam.

2.2.1 Dynamicka knihovna

Dynamicka knihovna je samostatny soubor, ktery obsahuje kod a data, které
mize ve stejnou chvili vyuzit jeden ¢i vice programti. Vyuziti dynamickych
knihoven snizuje velikost spustitelného souboru a snizuje naroky na operacni
pamét, viz obr. 2.1. Do paméti se zavadi bud pri spusténi programu, nebo
dokonce az za jeho béhu teprve v momenté, kdy program potiebuje vyuzit
funkcionalitu knihovny [3].

Implementace dynamickych knihoven se na riznych operacnich systé-
mech mirneé lisi. Na systémech zalozenych na Unixu jsou dynamické knihovny
znamé jako sdilené knihouny (anglicky shared library, téZ shared object)
a maji priponu .so. Kromé této pripony také musi jejich nazev povinné
zacinat predponou lib, napriklad libmylibrary.so. Dobrovolné je verzovani
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Obrézek 2.1: Diagram aplikace, ktera vyuziva dynamické knihovny, v paméti
(zdroj: [3])

knihovny, pricemz ¢islo verze knihovny patii na konec, naptiklad libmylib-
rary.so.1.1. Verzovani knihoven umoznuje linkovat program vic¢i konkrétni
verzi knihovny, diky c¢emuz nepfestane fungovat, i kdyz hlavni instalace
knihovny obdrzi aktualizaci [62]. Soubor .so obsahuje jak samotny kéd, tak
symboly vSech funkci, které poskytuje ostatnim programtm, aby linker mohl
knihovnu pripojit k programu, ktery ji vyuziva.

Zkompilovat existujici software jako sdilenou knihovnu na Unixu je pri-
mocaré — v prekladaci GCC k tomu staci prepinace -shared, ktery kod
zkompiluje jako dynamickou knihovnu a -fPIC, ktery zajisti, Ze vygene-
rovany strojovy kéd nebude zavisly na tom, aby se nachézel na konkrét-
nich adresidch v paméti (coz je nutnd podminka pro kompilaci dynamické
knihovny) [2]. Konkrétné napiiklad:

gcc —fPIC -shared mylib.c -o libmylib.so

V opera¢nim systému Microsoft Windows maji dynamické knihovny pii-
ponu .dll (z anglického Dynamic Link Library [4]). Systém Windows pouziva
mnoho riznych .dll soubortu, pomoci kterych poskytuje funkce operac¢niho
systému nebo grafické rozhrani. Priklady takovych systémovych dynamic-
kych knihoven jsou naptiklad KERNEL32.dll, GDI132.dll nebo USER32.dlI.
Na rozdil od Unixovych sdilenych knihoven obsahuji .dll soubory pouze sa-
motny zkompilovany kéd knihovny. Symboly, které jsou nutné ke slinko-



vani programu ke knihovné, se nachazeji v samostatném souboru, takzvané
knihovné importu (anglicky import library), kterd ma piiponu .lib. Kazda
.dll knihovna musi mit sviij odpovidajici .lib soubor, jinak ji nebude mozné
prilinkovat [4].

Zkompilovat existujici program jako dynamickou knihovnu na Windows
vsechny funkce, které knihovna exportuje, byly dekorovany volacim atribu-
tem ___declspec(dllexport) [39]. Podobné, kdyz chce program vyuzit funkci
dynamické knihovny, vyzaduje systém Windows, aby tato funkce byla v hla-
vickovém souboru dekorovana volacim atributem ___declspec(dllimport) [39].
Aby byly splnény tyto podminky, ale zaroven bylo rozhrani knihovny defi-
novano ve stejnych hlavickovych souborech jak pro import, tak pro export,
pouziva se vétsinou podobny konstrukt preprocesoru:

#ifdef mylib_EXPORTS

#define MYLIB EXPORT __declspec(dllexport)
#else

#define MYLIB_EXPORT __declspec(dllimport)
#endif

kde symbol mylib_EXPORTS se definuje (nebo nedefinuje) v case kompilace,
napriklad takto:

gcc -Dmylib_EXPORTS -c mylib.c

coz vytvori odpovidajici objektovy soubor (mylib.o). Z néj se posléze zkom-
piluje samotny .d[ll soubor a jeho odpovidajici knihovna importu, naptiklad
takto:

gcc -shared -o mylib.dll mylib.o -Wl,--out-implib,mylib.lib

kde prepina¢ -Wl,-out-implib specifikuje, zZe se ma vytvorit knihovna im-
portu.

2.2.2  Volani dynamické knihovny

Standardni dynamickou knihovnu je mozné zavolat takrka z jakéhokoli pro-
gramovaciho jazyka. Vzhledem k zadani této prace se zamérime na jazyky
C a Python. V C sta¢i k pouziti knihovny vlozit do zdrojového souboru
hlavickovy soubor knihovny, aby o jejich funkcich védél prekladac, a linkeru
predat cestu k bindrnimu souboru knihovny. Takovy prikaz miuze vypadat
naptiklad takto:



gcc —o main.exe main.c -L. -1lmylib

kde tecka za prepinacem -L je adresar, ve kterém se budou hledat knihovny
a mylib je nazev knihovny.

V jazyce Python umoznuje pouziti bézné dynamické knihovny modul
ctypes ze standardni knihovny jazyka [45]. Dynamickd knihovna se nacte
funkci c¢dll.LoadLibrary(path), kde path je fetézec, ktery obsahuje cestu
ke knihovné v souborovém systému uzivatele. Navratovou hodnotou této
funkce je objekt, ktery ve zbytku skriptu poskytuje pristup k metodam,
které jsou ve skutecnosti volanim funkei z nactené knihovny.

Nevyhodou pouzivani béznych dynamickych knihoven v interpretovaném
jazyce jako Python je, ze jakékoli informace o knihovné jsou zndmé az v case
béhu programu. To znamena, Ze staticka analyza vyvojového prostiedi nema
zpusob, jak uzivateli poradit, a uzivatel je odkazan pouze na dokumentaci
knihovny. Proto je pro ucely pouziti knihovny v Pythonu vhodnéjsi ji sestavit
jako nativni Python modul, ktery se importuje béznymi prostredky jazyka.
Projektu, ktery obaluje existujici knihovnu a sestavuje ji jako Python modul,
se Casto T1kd vdzdni (anglicky binding)[6].

2.2.3 Technologie pro tvorbu bindingu
Python/C API

Python/C API [44] je rozhrani pro piistup k interpretu Pythonu z jazyki
C a C++, které se nachazi v hlavickovém souboru Python.h. Jedna z moz-
nosti, které toto rozhrani nabizi, je zkompilovat rozsitujici modul (anglicky
extension module pro Python.

Zékladem modulu jsou funkce, které modul nabizi. Nasledujici je priklad
jednoduchého bindingu funkce:

PyObject* func_python(PyObject* self, PyObject* input)
{

double input_C = PyFloat_AsDouble(input);

double result = func_C(input_C);

return PyFloat_FromDouble(result);
}

Vstupem i vystupem z funkce jsou ukazatele na PyObject, coz je struk-
tura reprezentujici obecny objekt v Pythonu. Pro praci v C je nutné tyto
struktury prevést na néco jiného. Soucasti API jsou funkce na prevod jed-
noduchych datovych typi jako je naptiklad double, ale pokud je vstu-

vvvvvv

uzivatel sam napsat funkci, kterd prevod provede.
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Modul musi obsahovat definici pole, které pro interpret Pythonu dekla-
ruje vSechny funkce, které modul obsahuje. Pro ptiklad funkce, ktery byl
uveden v textu vyse, bude takové pole vypadat napiiklad takto:

static PyMethodDef binding methods[] = {
{"func_python", (PyCFunction)func_python, METH 0, NULL },
{NULL, NULL, O, NULL }

I

Prvni atribut deklarace je nazev funkce, druhy je ukazatel na funkci, ktera
obsahuje implementaci, tieti je priznak, kterd vyjadiuje, jak se maji zpraco-
vavat vstupni argumenty funkce (v prikladu je METH_Q, coZ je nejjednodussi
zpusob exkluzivni pro funkce, které maji pouze jeden vstupni argument) a
c¢tvrty je fetézec obsahujici dokumentacéni komentar. Pole je povinné zakon-
¢ené ukoncovaci prvkem, ktery obsahuje samé nulové hodnoty.

Déle musi modul kromé definic a implementaci vSech svych funkei obsa-
hovat také definici sebe sama, napriklad:

static PyModuleDef binding module = {
PyModuleDef HEAD_INIT,
"binding_ example",
NULL,
0,
binding methods
¥

Nakonec je nutné definovat funkci, kterou interpret Pythonu zavola v
momenté, kdy nacte modul.

PyMODINIT_FUNC PyInit_binding example ()
{
return PyModule_Create(&binding module);

}

Néazev funkce za PyInit_ musi presné odpovidat nazvu vysledného zkompi-
lovaného modulu (.pyd souboru).

Python API v hlavickovém souboru Python.h predstavuje primarni pii-
stup k rozhrani jazyku Python. Vyhodami je, Ze udrzovatelé Pythonu garan-
tuji funkénost pro jakoukoli verzi Pythonu a Ze nezavisi na zadném software
treti strany kromé Pythonu samotného. Nevyhodou je, ze API je psané v
jazyku C a tudiz poskytuje velice nizkoiroviovy pristup k tvorbé moduli.
Kromé definovani samotnych funkei je také potreba rezie ke konverzi vstup-
nich a vystupnich argumentt a také inicializace modulu samotného.



Boost.Python

Boost. Python [16] je souéast baliku C++ knihoven Boost a poskytuje pro-
sttedky k propojeni C++ a Pythonu, véetné moznosti obalit existujici C++
rozhrani a vytvorit Python modul. Boost. Python vyuziva makra a Sablony ke
generovani modulu. Jediné, co musi uzivatel udélat, je nadefinovat binding
funkei a typu/tiid. Nasledujici je priklad bindingu jednoduché funkce:

#include <boost/python.hpp>

BOOST_PYTHON_MODULE(binding module)

{
boost: :python: :def ("func_python", func_C);

}

Vyhodou knihovny Boost. Python je jeji jednoduchy syntax a Siroka kom-
patibilita se standardy jazyka C+4+. Nevyhodou je jeji zavislost na zbytku
baliku Boost, ktery je velmi rozsédhly a slozity.

pybind11

pybind11 [34] je C4++ knihovna, kterda vytvaii binding existujictho C++
kédu do jazyka Python. Néasledujici je priklad bindingu jednoduché funkce:

#include <pybindl1l/pybind11l.h>

PYBIND11_MODULE(binding module, m)
{
m.def ("func_python", &func_C, "Example function");

3

Syntaxem a fungovanim je podobnd knihovné Boost. Python, ale na rozdil
od ni je zcela samostatna a zavisi pouze na standardni knihovné jazyka
C++ ve standardu C++ 11. Dalsi vyhodou je potencial pro mirné rych-
lejsi cas kompilace a mensi velikost zkompilovaného modulu, nez pti pouziti
Boost. Python, jako bylo zméfeno [60] pri konverzi projektu PyRosetta z Bo-
ost. Python na pybind11.

nanobind

nanobind [57] je nejnovéjsi C++ knihovna pro tvorbu bindingu do jazyka
Python od autora pybindl1 vydana v breznu roku 2023. Knihovna vyuziva



novéjsich verzi jazyka C++ a Python nez pybind11 (C++17 a Python 3.8).
Nésledujici je priklad bindingu jednoduché funkce:

#include <nanobind/nanobind.h>

NB_MODULE(binding module, m)
{
m.def ("func_python", &func_C, "Example function");

}

Syntaxi je takika totoznd s knihovnou pybind11 (az na kosmetické zmeény),
ale zasadni rozdil je v kompatibilité. Zatimco pybind11 cili na podporu ves-
kerého existujictho C++ kdédu, nanobind se zaméruje na podporu jen urcité
podmnoziny C++, diky ¢emuz muze byt rychlejsi. Jako priklad autor uvadi
podporu vicenasobné dédicnosti, kterd byla velkym zdrojem komplexity pro
pybind11 a kterd v nanobindu uz neni podporovand [59]. Podle autora se
mohou moduly pomoci nanobindu kompilovat az 4x rychleji a mohou byt az
5x mensi [58].

NumpyEigen

NumpyFigen [63] je C++ knihovna, kterd vytvari binding pro funkce, které
vyuzivaji objekty z knihoven pro védecké vypocty jako jsou NumPy [28] nebo
SciPy [56]. Tyto objekty jsou v ramci bindingu prevedeny na ekvivalenty v
Eigenu, coz je knihovna pro linedrni algebru v C++ [27].

NumpyFEigen vyuziva pro svoji implementaci pybind11, ale obsahuje sviij
vlastni systém pro konverzi objekti, pro ktery vyuziva vyssi standard ja-
zyka C++ nez samotny pybindl1 (standard C++ 14). Pro uzivatele ma
NumpyFEigen také uplné jiny syntax nez pybindl1. Nasledujici je priklad
bindingu jednoduché funkce:

#include <npe.h>

npe_function(create_tuple)
npe_arg(inl, dense_float, dense_double)
npe_arg(in2, npe_matches(inl))
npe_begin_code ()
{
return std::make_tuple(npe::move(inl), npe::move(in2));
}

npe_end_code()

10



2.3 Licence

Pokud chceme néjaky software vydat verejné, musime resit problematiku li-
cenci. Podle evropského prava [8] jsou pocitacové programy jako dusevni vy-
tvory chranény autorskymi pravy stejné jako literarni a umélecka dila. Exis-
tence téchto autorskych prav znamena, ze autor ma podle nich pravo regu-
lovat licenénim ustanovenim Siteni, rozmnozovani nebo pozménovani svého
programu. Typicky komercéni software je proprietdrni, coz znamena, ze je
poskytovan s licenci, kterda uzivateli umoznuje jej pouzivat, ale zakazuje jej
modifikovat a déle §itit [22]. Z takovych licenci pak vyplyvd, Ze k proprietar-
nimu software neni volné dostupny zdrojovy koéd, ¢imz se stava obchodnim
tajemstvim. Prislusné zédkony stanovuji, ze pokud k software neni poskyt-
nuta zadna licence, jsou vSechna prava vyhrazena. To znamena, ze pokud
chce autor umoznit ostatnim, aby mohli legélné jeho program vyuzivat nebo
dokonce upravovat, musi jim k tomu poskytnout odpovidajici licenci.

2.3.1 Open-source software

Open-source software definuje organizace Open Source Initiative a lze jej
chapat jako software poskytovany s takovou licenci, kterd umoznuje program
volneé sirit a modifikovat a tyto modifikace dale sitit, a ke kterému je k tomuto
ucelu volné dostupny zdrojovy kdd [52].

Mezi nejpopularnéjsimi [53] open-source licencemi jsou tzv. permisivni
licence. Tyto licence poskytuji prava sitit a modifikovat dany software bez
jakychkoli omezeni nebo naroku, véetné moznosti jej pouzit jako soucast
proprietarniho software. Jedinou podminkou, které tyto licence drziteli kla-
dou, je povinnost distribuovat kopii licenéniho ujednani v ptivodnim znéni.
Priklady permisivnich licenci jsou MIT licence [40], ISC licence [33] nebo
BSD licence [19]. Existuji i pfisnéjsi licence, které navic ukladaji povinnost
jasné oznacit ty ¢asti puvodniho software, které byly modifikovany. Priklady
takovych licenci jsou Apache licence [17] nebo zlib licence [38].

2.3.2 Free software

Blizky kategorii open-source softwaru je free software (¢esky svobodny soft-
ware), jehoz definici spravuje organizace Free Software Foundation. Svo-
bodny software je definovan jako software, jehoz uzivatelé maji tyto 4 za-
kladni svobody [61]:

1. Svoboda spustit program za jakymkoliv ticelem.
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2. Svoboda studovat, jak program pracuje a prizpusobit ho svym potre-
bam. Nutnym predpokladem této svobody je pristup ke zdrojovému

kodu.
3. Svoboda redistribuovat kopie.
4. Svoboda distribuovat kopie upravenych verzi programu ostatnim.

Ackoli jsou definice open-source software a svobodného software podobné,
existuji open-source licence, které podle FSF nesplnuji podminky pro svo-
bodny software [55].

Protoze hlavnim cilem FSF je ochrana a propagace svobodného software,
dala vzniknout principu tzv. copyleft licenci [50]. Copyleft licence ukladaji
povinnost zverejnit pod stejnou copyleft licenci (véetné zdrojového kédu) ja-
kékoli modifikace ptivodniho software, jakozto i jakykoli jiny projekt, ktery
by jako svoji soucast vyuzival software, ktery je pod copyleft licenci. Tyto
podminky maji za néasledek, ze jakykoli program, ktery legalné vyuziva soft-
ware pod copyleft licenci, se nutné sam stane svobodnym softwarem, a zne-
moznuji, aby software pod copyleft licenci byl vyuzit jako soucast néjakého
proprietarniho software (coz permisivni open-source licence dovoluji). Pri-
klady copyleft licenci jsou GNU General Public License [24] a Mozilla Public
License [41].
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3 Molekularni trajektorie

Molekularni dynamika je vypocetni metoda, kterd simuluje chovani modelu
atomu [20]. Vysledkem této simulace jsou molekuldrni trajektorie, které po-
pisuji pohyby jednotlivych atomt v diskrétnich ¢asovych snimcich. Ziskané
trajektorie mohou zodpovédét nékteré otazky o vlastnostech modelovaného
systému lépe nez fyzické experimenty a jak roste vykon vypocetni techniky,
roste i pocet aplikaci pro tyto simulace [35]. P¥ikladem aplikace molekularni
dynamiky je simulace a studium slozenych proteint [47].

3.1 Popis dat

Uchovavat védecka data, jako jsou napriklad molekularni trajektorie, jako
prosty ASCII text je prostorové velmi neefektivni. Pri¢iny této neefektivity
zahrnuji napriklad mnozstvi bilych znaka v textu nebo skutecnost, ze ty-
pické cislo v plovouci desetinné ¢arce je jako ASCII text reprezentovano na
vice bajtech, nez by bylo v binarni podobé. Proto se bézné pouzivaji binarni
forméty jako naptiklad NetCDF [42] nebo HDF5 [29]. Data v téchto forma-
tech jsou ale i presto Casto prilis velkd, takze dalsim krokem je komprese
dat.

Existuje mnozstvi jiz pouzivanych kompresnich metod a odpovidajicich
souborovych formati pro ulozeni molekularnich trajektorii. Prikladem jiz
existujiciho rozsireného formatu je TNG, ktery je soucéasti softwaru GRO-
MACS [54] a obsahuje kombinaci soufadnic, rychlosti, sil a/nebo energii [26].
Zéakladni princip komprese v TNG formétu je poznatek, ze rozdily v case a
prostoru mezi souradnicemi nebo rychlostmi atomi jsou vétsinou mensi nez
jejich skute¢né hodnoty [49].

Kromé samotnych trajektorii je také casto uziteéné uchovavat informace
o vazbach mezi atomy v molekule. K tomu slouzi napriklad textovy forméat
PDB [5]. Tento format puvodné vznikl v roce 1976 v archivu Protein Data
Bank jako lidsky citelny format pro dérné stitky [18], ale byl v prubéhu let
aktualizovan az do soucasné verze 3.3. Protoze dérné stitky mély omezenou
velikost, sklada se PDB zaznam z mnoha mensich ¢asti. Jedna z nich je
CONECT — cast pro popis vazeb mezi atomy. Jeden CONECT zaznam
se sklada z indexu atomu, jehoz vazby popisujeme, nasledovanym indexy
atomt, ke kterym se vaze.

Pro tucely navrhu knihovny nebudeme predpokladat na vstupu zadny
konkrétni souborovy format. Budeme pouze ocekavavat informace, které
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pottebuje kompresni metoda, kterou knihovna implementuje — tedy repre-
zentaci molekuly jako neorientovany graf, kde kazdy vrchol vzf reprezen-
tuje pozici i-tého atomu i € {1,...,V} v trojrozmérném prostoru ve snimku
f e {l,..,F} a kazdd hrana e;; reprezentuje neménnou vazbu mezi atomy
1 a 7 ve vSech snimcich. Predpokladame, ze spociva na uzivateli, jak tyto
informace ze svého oblibeného formatu poskytne.

3.2 Popis implementované metody

Klicovym aspektem kompresni metody Predictive Molecule Compression je,
7e Vyuziva existence vazeb mezi atomy v molekule. Atomy se mezi snimky
neustale drobné chvéji a otaceji, ale tyto pohyby jsou pouze lokdlniho cha-
rakteru. Celkovy tvar molekuly ztstava v lokalnim kontextu jednoho atomu
a jeho sousednich atomii obecné neménny. Této neménnosti se da vyuzit
tim, ze vykonstruujeme obraz molekuly, ktery bude zachycovat jeji tvar na-
pri¢ vSemi snimky, a ten pouzijeme jako referenci pri kddovani jednotlivych
snimkt. Pro tento obraz molekuly autori metody zavedli termin kanonickd
molekula [23].

3.2.1 Kanonicka molekula

Protoze pro konstrukci kanonické molekuly je dulezité zachytit tvar lokal-
niho sousedstvi atomi, zatimco konkrétni absolutni pozice atomi neni tak
dilezita, mizeme kanonickou molekulu vytvaret postupné tak, ze zacneme
jednim libovolnym atomem a jeho sousednimi atomy. Tyto atomy se stanou
korenem kanonické molekuly a jejich souradnice budou stejné jako sourad-
nice ve vstupni molekule v libovolné zvoleném snimku.

Pozice dalsich atomi v kanonické molekule se vypocitaji prichodem
grafu celé molekuly pomoci algoritmu prohledavani do hloubky (anglicky
Depth-First Search [30], zkratka DFS). Pro kazdy zpracovdvany vrchol se
nejprve v kazdém snimku natoci lokalni sousedstvi tak, aby vektor v, — v;,
kde v; je pozice soucasné zkoumaného atomu a v, je pozice poslednfho zkou-
maného atomu, tj. jeho predchiidce, lezel na ose z a byl orientovan smérem
na jeji zapornou poloosu. Této rotace se dosdhne aplikovanim transformace
reprezentované matici

-y z 0
ook Vo
—r -y —z
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kde v = (z,y, 2) je jednotkovy vektor ve sméru jiz zminéného vektoru v,—v;
a h = v/x? + y?, na rozdilové vektory mezi pravé zpracovavanym vrcholem a
kazdym jeho sousednim vrcholem. Vysledek rotace je ilustrovan na obrazku
3.1.

Obrazek 3.1: Vizualizace zarovnani kanonického sousedstvi na osu Z

Poté, co jsou lokalni sousedstvi ve vSech snimcich zarovnana ve stejné
ose, muzeme spocitat podobu kanonického sousedstvi, tj. takovou pozici
téchto atomu, ktera nejbliz odpovida pozicim ptivodnich atomt napri¢ vSemi
snimky. Autori metody toto formuluji jako problém minimalizace nésledujici
energie [23]

E=Y"3"(; — Rasv))%, (3.2)
foJ

kde 9; je vysledna pozice sousedniho atomu, 17{ je prumeér pozic ptvodnich
atomi napric¢ vSemi snimky a R, je tato matice pro rotacni thel oy

cosay —sinay 0
R,y = |sinay cosay 0], (3.3)
0 0 1

a nalezli pro tento problém iterativni feseni. Zacneme-li s néjakym pocatec-
nim odhadem (napiiklad pozici sousedstvi v 1. snimku) a z néj vytvorime 2D
variantu matice 3.3, pomoci které pretransformujeme prumeéry vsech soused-
nich atomi napti¢ vsemi snimky, ziskame Teseni, které je blizsi feseni rovnice
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3.2, které minimalizuje energii. Na obrazku 3.2 mizeme vidét, jak se odhad
kanonického sousedstvi (zobrazen cervenou barvou) zpfesni po jedné iteraci.
Podle autorii metody staci 5 iteraci, abychom ziskali feseni, které je velmi
blizké optimalnimu Teseni [23]. Po skonceni vSech iteraci mame vhodné ka-

P
—

@

Obrazek 3.2: Vizualizace jedné iterace vypoctu kanonického sousedstvi
(zdroj: [23])

nonické sousedstvi, ale pozice jeho atomt jsou stale natocené k ose Z. Proto
musime aplikovat opacnou transformaci k té, kterou popisuje matice 3.1,
abychom ziskali skute¢né pozice atomi v pivodnim prostoru.

Protoze informace o kanonické molekule jsou vyuzivany pii kompresi,
musi byt znadmé i pri dekompresi. Proto kanonicka molekula musi byt sou-
casti souboru, ktery je vystupem kompresni metody. Molekula je ulozena
diferencialné, coz znamena, ze kromé pocatecniho vrcholu jsou vsechny dalsi
vrcholy ulozeny jako vzdalenosti od predchoziho vrcholu, ne absolutni sou-
rfadnice. Zaroven jsou vsSechny hodnoty kvantizovany. Kvantizace je proces
transformace spojitych hodnot nebo redlnych ¢isel na diskrétni hodnoty.
Konkrétné metoda provadi kvantizaci hodnoty x pomoci nasledujici rovnice

&= m , (3.4)

kde ¢ je kvantizacni konstanta, ktera je vstupnim parametrem komprese, a
|-] je operace zaokrouhleni nad vysledkem kvantizace Z, ¢imz vzniknou zmi-
néné diskrétni hodnoty. Zaroven to ale znamend, ze kvantizace je nevratny
proces, pri kterém vznikaji ztraty v presnosti dat. Témito dvéma kroky
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(ukladéni vzdalenosti a kvantizace) snizime mnozstvi riznych ¢iselnych hod-
not v datech, ¢imz mizeme zvysit efektivitu kédovani dat metodami, které
minimalizuji entropii, jako je naptiklad Huffmanovo kédovani [31].

3.2.2 Kobdovani molekuly

Metoda prediktivni komprese vyuziva kanonické molekuly, aby predpovédéla
pozice atomu ve vSech snimcich. Tato predpovédéna pozice se pak porovna
se skutecnou pozici a do vystupu se zakdéduje pouze korekce predpovéedi, coz
je rozdil mezi témito dvéma pozicemi. Stejné jako informace o kanonické
molekule, i vSechny predpovédi jsou kvantizovany rovnici 3.4.

Molekulu zakédujeme prichodem jejiho grafu pomoci algoritmu DFS.
Pro kazdy vrchol v kazdém snimku se jeho lokalni sousedstvi a lokalni sou-
sedstvi jeho predchiidce zarovnaji na osu z pomoci transformace, kterou
reprezentuje rovnice 3.1. Stejné se zarovnaji i ekvivalentni sousedstvi v ka-
nonické molekule. Poté se vypocita transformace ve tvaru popsaném ma-
tici 3.3, ktera natoc¢i lokalni sousedstvi predchudce v kanonické molekule
tak, aby odpovidalo sousedstvi v kédované molekule v daném snimku. Tato
transformace se aplikuje na kanonické sousedstvi (lokalni sousedstvi prave
zkoumaného vrcholu v kanonické molekule), ¢imz vznikne predpovéd pozice
sousedstvi pravé zkoumaného vrcholu v aktudlnim snimku. Uhel, o ktery
tato transformace nato¢i kanonické sousedstvi, se kvantizuje a ulozi spolu
s korekci predpoveédi. Pti dekompresi dat pak staci vypocitat z ulozeného
uhlu pouzitou transformaci, pomoci ni transformovat kanonické sousedstvi
a nakonec pricist korekci, abychom ziskali ptivodni pozici vrcholu.

Specialnim pripadem je vstupni vrchol a jeho sousedstvi. Vstupni vrchol
nemd predchtdce, takze neni mozné vypocitat predpovéd zpusobem, ktery
byl popsan v predchozim textu. Misto toho se vstupni vrchol v daném snimku
zakoduje jako jeho vzdalenost od téhoz vrcholu v kanonické molekule a jeho
sousedi se zakdduji jako vzdalenosti od vstupniho vrcholu ve stejném snimku.
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4 Limitace prototypového
reseni

Existujici prototypové feseni [46] je nastroj v piikazové fadce napsany v
jazyku C#. Nastroj je postaveny na verzi .NET Core 2.1, ktera je dnes
jiz mimo aktivni podporu [21]. Program je ovladdn pomoci argumentt pii
spusténi a neposkytuje programové rozhrani, kterym by sSel ovladat, pokud
by byl pouzit jako knihovna.

V casti, ktera se zabyva priichodem grafu reprezentujici molekulu, vyu-
zivéa delegaty, prostiedek jazyka C#, kteri predavaji riizné funkce do stejné
implementace algoritmu prichodu grafem podle toho, v jakém kontextu se
algoritmus zavola. Tento navrh sice umoznuje vyuzit stejnou implementaci
pruchodu grafem na vice mistech kédu, ale zaroven jej ¢ini znacné nepre-
hlednym, protoze rizné funkce mohou rizné ménit stav algoritmu za jeho
béhu.

Prototyp vykazuje zna¢nou miru pamétové narocnosti. Tato je alespon
¢astecné dusledek samotné implementované metody, ktera vyzaduje moznost
nahodného pristupu ke kterémukoli atomu v molekule (coz znamend, ze mo-
lekula musi byt celd nactend v paméti). Od implementace metody v jazyce
s manudlni spravou paméti (jako je C++) je mozné si slibovat efektivnéjsi
spravu paméti nez od garbage collectoru, ktery je v jazyce C#.

Zdrojovy koéd je méalo komentovany a nema zadnou externi dokumen-
taci. Repozitai prototypu nabizi pouze projektové soubory Visual Studia
pro kompilaci na systému Windows, takze neni pohodlné multiplatformni.
Celkové prototyp neni pripraven na to, aby byl jinymi lidmi pouzivan, udr-
Zovan a rozvijen.
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5 Navrh knihovny

5.1 Zvolené technologie

V této sekci budou uvedeny technologie, které byly na zédkladé analyzy pro-
vedené v kapitole 2 zvoleny pro implementaci knihovny.

Technologie, kterou jsem zvolil pro multiplatformni sestavovani knihovny,
je generator C'Make, protoze je Siroce rozsifen a podporovan, véetné integraci
v populdrnich IDE (vyvojarskych prostiedich) jako jsou Visual Studio nebo
CLion. Jeho vysoka rozsitenost je vyhodou i pro ucely potencialniho vyuziti
knihoven tretich stran. Mnoho knihoven totiz implementuje sva vlastni roz-
siteni pro CMake, kterd umoznuji v souboru CMakeLists.txt volat specidlni
prikazy, které dokazou napriklad knihovnu najit, nastavit nebo pomoci ni
sestavit néjaky modul.

Pro tcel sestaveni modulu do jazyku Python jsem ptvodné zvolil kni-
hovnu pybind11, protoze se jevila ze vSech alternativ nejmodernéjsi a nej-
rychlejsi a protoze je Siroce rozsitena, vyuziva moderniho standardu jazyka
C++ (alesponn C++11 & vyse) a nepotiebuje zadné dalsi zavislosti. Navic
(pfesné jak jsem zminil vyse) obsahuje rozsiteni pro CMake, které umoz-
nuje vyvolat kompilaci modulu velmi jednoduse pomoci jedné fadkou kédu
(konkrétné piikazem pybindil_add_module).

Avsak, kdyz jsem se, nedlouho poté co vysla, dozvédél o knihovné na-
nobind, rozhodl jsem pybind11 nahradit pravé nanobindem, protoze slibuje
jesté vetsi rychlost a mensi moduly. Cenou za tuto rychlost je absence pod-
pory nékterych funkcionalit jazyka C++ jako napriklad vicendsobna dé-
di¢nost. Toto ovSsem neni pro tento projekt zadny problém, protoze navrh
knihovny zddnou vicendsobnou dédi¢nost neobsahuje (viz diagram 5.1). Na-
vic ma stejné jako pybind11 rozsiteni pro CMake, diky kterému se jednoduse
instaluje a pouziva (konkrétné se jedna o piikaz nanobind_add_module).

V neposledni fadé bylo treba zvolit licenci, pod kterou bude knihovna
distribuovana. Protoze motivaci pro vydani této knihovny jako open-source
software je umoznit co nejvice lidem, aby ji pouzivali, bylo zfejmé, ze v
uvahu pripadaji hlavné permisivni licence. Po konzultaci s vedoucim prace
jsem se rozhodl pro licenci Apache verze 2.0, ktera je permisivni ale zaroven
psana jednozna¢nym jazykem, ktery pokryva vSechny mozné piipady (véetné
naptiklad problematiky patentii, o které se jiné licence jako naptiklad MIT
licence vibec nezminujf).
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5.2 Struktura a rozhrani

Pii navrhu knihovny se musime zamérit na dvé c¢asti. Prvni je struktura
modulti, ze kterych se knihovna bude skladat, a druha je rozhrani, které
knihovna bude navenek poskytovat uzivateli. Tyto dvé c¢asti se navzajem
ovliviiuji, protoze funkcéni rozhrani nutné vyzaduje, aby moduly, nad kte-
rymi pracuje, byly spravné zapouzdiené, aby uzivatel nemusel znat detaily

implementace.
Quantizer
+quantize(value: double, delta: double): int
7
}uses
1
Geometry3D CanonicalMoleculeBuilder
Matrix2D; Matrix3D; Point3D +build_canonical_molecule(m: Molecule): Molecule
+rotate_to_Z(point: Point3D): Matrix3D uses ;

+get_rotation_matrix(angle: double): Matrix2b (<K< —-=—=-4
+get_transformation_matrix(src: Point3D[], dst: Point3D[]): Matrix2D
+get_transformation_angle(src: Point3D[], dst: Point3D[]): double

} «feeds into»

StaticMoleculeCoder

-delta: double
-coder: IntegerCoder

+encode(canonical: Molecule, output: File): int
+decode(connectivity: int[][], input: File): Molecule

Molecule
-positions: Point3D[][] T
-connectivity: int[][] | «feeds into»
-number_of_frames: int <> !
-number_of_vertices: int DynamicMoleculeCoder
+get_position(frame: int, vertex: int): Point3D -canonical: Molecule
+set_position(frame: int, vertex: int, position: Point3D): void -residual_delta: double
+get_nhood(vertex: int): int[] -angle_delta: double
+set_nhood(vertex: int, nhood: int[]): void -coder: IntegerCoder
+gel_connect_|v_|ty(): int][] L o et +encode(m: Molecule, angle_count: int, output: File): void
+§et_connect|V|_ty(conr1_ept|V|ty. int[J[): voi o +decode(connectivity: int[][], frames: int, input: File): Molecule
+find_next_unvisited(visited: bool[], start: int): int
A
}calls
IntegerCoder - |
Settings
+encode(output: File, data: int[]): int e EATERECa 9 PMC (API)
+decode(input: File, length: int): int| > = e e—— :
- (_ P! g- - )_ .ﬂ +residual_delta: double | settings: Settings
«static» diff_encode(data: int[]): void +angle_delta: double +compress(m: Molecule, output: File): void
«static» diff_decode(data: int[]): void +canonical_delta: double +decompress(connectivity: int[][], input: File): Molecule
JAN

«instanceOf»

HuffmanCoder

Obrazek 5.1: UML diagram struktury moduli projektu

Néavrh diagramu struktury modulii knihovny je zobrazen na obrazku 5.1.
Knihovna se skldda z deviti hlavnich modult, t¥i moduly, které jsou ba-
revné zvyraznény, reprezentuji rozhrani knihovny a ty bude nutné obalit pro
vytvoreni bindingu.

Nejvyssi misto ma modul PMC, ktery reprezentuje vstupni bod a posky-
tuje hlani funkce, které uzivatel bude chtit volat — compress, kterd zako-
duje molekulu do souboru, a decompress, kterd dekomprimuje molekulu ze
souboru. Druhou soucasti rozhrani je tfida Settings, kterd reprezentuje
nastaveni komprese, které se preda funkci compress. Samostatnd t¥ida pro
nastaveni umozni v budoucnu snadno pridat dalsi moznosti nastaveni kom-
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prese bez toho, aby bylo nutné zménit hlavicku funkce compress.

Treti soucasti rozhrani je tifida Molecule, kterd drzi data o molekule. In-
stance této tridy vlastné reprezentuji abstrakci nad vstupnimi a vystupnim
daty kompresni metody. Je dulezité, aby uzivatel mohl sam sestrojit instanci
této tridy a naplnit ji vlastnimi daty. Diky tomuto pristupu neni implemen-
tace knihovny zavisla na konkrétnich existujicich formatech molekularnich
dat - kazdy format miize byt pouzit, pokud z jeho dat uzivatel dokaze se-
strojit instanci tfidy Molecule. K tomuto ucelu tfida poskytuje mnozstvi
metod, které umoznuji riznymi zptusoby definovat jeji strukturu.

Ostatni moduly jsou detaily implementace a budou uzivateli skryté. Mo-
dul Geometry3D definuje vSechny struktury pro reprezentaci bodu (atom)
v trojrozmérném prostoru a matematické operace nad nimi. Trojice mo-
dult CanonicalMoleculeBuilder a Static a DynamicMoleculeCoder re-
prezentuji jednotlivé kroky kompresni metody, jak byly popsany v sekci
3.2. Vsechny tyto moduly pak vyuzivaji modul Quantizer, ktery posky-
tuje funkci pro kvantizaci redlnych hodnot v desetinnych ¢islech na diskrétni
hodnoty v celych ¢islech.

Poslednim modulem je IntegerCoder, coz je abstraktni trida, kterd de-
finuje rozhrani pro kodér pole celych ¢isel. Odkaz na konkrétni instanci této
tridy je soucéasti instance Settings. Motivaci za timto ndvrhem je myslenka,
ze by mélo byt pro uzivatele mozné snadno zménit, jakou implementaci této
funkcionality by chtél pouzit. Implementace knihovny, kterd je vysledkem
této prace, bude nabizet implementaci Huffmanova kédovani. Prislusny mo-
dul je proto zakreslen v grafu, ale podrobnosti jeho struktury jiz ne, protoze
nejsou nutnou soucasti knihovny. V budoucnu bude mozné knihovnu rozsirit
o implementace jinych zptsobti kodovani celych cisel.

21



6 Popis implementace

6.1 Programova dokumentace

Huffmanovo kédovani

Modul HuffmanCoder.cpp implementuje Huffmanovo kédovani pro tucely
redukce velikosti pole integert a jeho zapisu do souboru. Nejprve ziska ze
vstupnich dat ¢etnost vSech kédovanych symbolt a pro kazdy unikatni sym-
bol vlozi instanci tfidy TreeNode do prioritni fronty. Pomoci této fronty se
vytvori kddovaci strom — priichodem timto stromem obdrzime zakédovanou
formu libovolného symbolu. Pro kazdy symbol za¢neme v kofeni stromu —
pokud je symbol v levém podstromu, pridame k jeho zakédované formé bit
s hodnotou 1, pokud v pravém podstromu, pridame bit s hodnotou 0.

Do vystupniho souboru je kromé samotnych zakédovanych dat potieba
nejprve zapsat také néjaké informace o nich, aby je bylo mozné zpétné deko-
dovat. Jsou to: pocet biti nutny k zapsani kazdého symbolu (podle rozsahu
dat) a nejmensi symbol v datech. Tyto dvé informace dohromady umoziiuji
béhem zapisu kédovaciho stromu zapsat symboly na minimalni mnozstvi
bitd. Samotny kédovaci strom je zakdédovan v pre-order poradi, kde uzel s
potomky je zanesen jako bit s hodnotou 0 a list stromu je zanesen jako bit s
hodnotou 1. Pokud byl zapsan list, nasleduje symbol, ktery tento list nese,
zapsan jako

zapsany symbol = symbol — minimum.

Timto mapovanim se zajisti, ze vSechny symboly jsou zapisovany jako neza-
pornd ¢isla, coz umoznuje usettit znaminkovy bit.

Nakonec se vypocte, kolik bajti budou zakédovana vstupni data dlouha,
podle vzorce

S~ cetnost * delka kodu
3 )

a tato informace je také zapsana do vystupniho souboru. Po ni uz nasleduji

delka =

samotna zakédovand data.

Dekédovani dat probiha opa¢nym postupem — tedy zpracovanim vstup-
niho souboru je zkonstruovan kédovaci strom, pomoci kterého jsou dekddo-
vany ulozena data. Prototypova implementace pred samotnym dekdédovanim
jesté predvypoditala pro kazdy vrchol kddovaciho stromu viech 256 (28) moz-
nych prechodi (vstupnich bajti) a které symboly témito prechody dekéduje.
Tyto informace ulozila do tabulek a pak pri dekdédovani v téchto tabulkach
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vyhledavala. Porovnanim rychlosti vypoctu jsem ale dospél k zavéru, ze pti
implementaci v jazyce C++ je naivni feseni (Cili prosté prochazeni stromu a
dek6édovani symbolu za pochodu) rychlejsi nez tento pristup s krokem pred-
vypoctu.

Prioritni fronta

Modul HuffmanCoder.cpp vyuziva vlastni implementaci prioritni fronty z
modulu PriorityQueue.cpp. Tato prioritni fronta implementuje haldu po-
moci pole a celkové napodobuje implementaci prioritni fronty, ktera byla vy-
uzita v prototypovém reseni. Divodem k pouziti vlastni prioritni fronty byla
potieba zajistit, aby se objekty z prioritni fronty za vSech okolnosti vracely
ve stejném potadi jako v prototypovém feseni, aby vzniklé stromy (a tudiz i
Huffmanovo kédovani) byly vzajemné kompatibilni. V ptipadé vyuziti stan-
dardni implementace prioritni fronty (jako naptiklad std: :priority_queue
neslo toto zajistit ve vsech pripadech (zejména v pripadech nékolikandsobné
remizy pti porovnavani dvou objekt).

Vstup/vystup jednotlivych bitia

Béhem pribéhu Huffmanova kdédovani je potfeba pracovat se vstupnimi a
vystupnimi daty po jednotlivych bitech. Za timto ticelem modul BitIO.cpp
implementuje t¥idy BitWriter a BitReader, které umoznuji ¢ist/zapisovat
jednotlivé bity nebo ¢ist/zapisovat celd ¢isla s presnosti na libovolny pocet
bitii a se spravnym razenim bitti. Obé tiidy vyuzivaji kontejner std: :bitset
ze standardni knihovny jazyka C++4, ktery umoznuje plné prenositelnou
manipulaci s bity. BitWriter navic implementuje bufferovani svého vystupu,
aby se snizilo mnozstvi volani nad vystupnim proudem.

Trojrozmérna geometrie

Modul Geometry3D.cpp definuje vsechny objekty, které knihovna pouziva
pro reprezentaci trojrozmérného prostoru, a operace nad nimi (pomoci funkef
nebo pretézovani operatori). Jedna se o dvojrozmérnou matici Matrix2D,
trojrozmérnou matici Martix3D a bod (popf. vektor) v trojrozmérném pro-
storu Point3D. Dilezité jsou funkce pro realizaci rotaci, které jsou nutné
pro implementaci kompresni metody. Funkce rotate_to_Z vypocita troj-
rozmeérnou matici, ktera nato¢i bod tak, aby lezel na ose Z (viz sekce 3.2.1).
Funkce get_transformation matrix vypocita rotacni matici, kterd natoci
sadu bodu tak, aby byly zarovnany s druhou sadou bodii, coz umoznuje urcit
odhad transformace mezi kanonickou a vstupni molekulou.
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Mbolekula

Ttida Molecule v modulu Molecule.cpp predstavuje systém atomi, ktery
knihovna komprimuje. Molekula je reprezentovana jako neorientovany graf
pozic vrcholt v daném poctu snimki. Pozice vrcholt jsou uchovany ve dvoj-
rozmérném vektoru positions (myslen standardni kontejner std: : vector),
kde prvni rozmér je dany snimek molekuly a druhy rozmeér je index vrcholu.
Na vysledné pozici je instance objektu Point3D reprezentujici konkrétni po-
zici vrcholu. Seznam sousednosti grafu je uchovan ve dvojrozmérném vektoru
connectivity.

Konstruktor molekuly pouze pripravi jeji vnittni kontejnery — naplnéni
molekuly obsahem je tikolem uzivatelského kodu, diky ¢emuz knihovna neni
zavisld na konkrétnim jednom formétu (viz sekce 3.1). Instance molekuly
poskytuje metody, které umoznuji kontejnery naplnit rtiznymi zptisoby a v
ruzném poradi pozic. Jedinym pozadavkem je znat pocet snimki a pocet
vrcholl v okamziku volani konstruktoru molekuly.

Tvorba kanonické molekuly

Modul CanonicalMoleculeBuilder.cpp zajistuje tvorbu kanonické mole-
kuly pro vstupni molekulu. Konkrétné se implementace nachézi ve vnitini
tride, ke které neni primy pristup z ostatniho kédu, ale modul poskytuje
verejnou funkci build_canonical molecule, kterd vytvori instanci tfidy
a zavola jeji funkcionalitu. Tento ndvrh umoznuje vyuzit vlastnosti tiidy
(napriklad atributy instance) a zaroven zajistuje, ze v uzivatelském kdodu
nezustanou neuklizené instance t¥idy.

Modul implementuje algoritmus tvorby kanonické molekuly tak, jak je
popsan v sekci 3.2.1, az na nékteré drobné rozdily. Zaprvé, protoze po sobé
nasledujici snimky jsou si velmi podobné, nesestrojujeme kanonickou mole-
kulu ze vSech dostupnych snimku ale pouze z nékterych (vychozi vzorkovani
je kazdy 50. snimek). Druhym rozdilem je specialni piipad, kdy v lokalnim
sousedstvi zbyva zpracovat jen jediny vrchol. V takovém pripadé muzeme
nahradit vysSe popsany maticovy vypocet jednodussi kvadratickou rovnici,
ktera nalezne vrchol kanonické molekuly takovy, aby lezel na primce, ktera
prochazi poslednimi dvéma predchiidci v kanonické molekule. Tyto modi-
fikace existuji uz v prototypovém reseni, ale ve vzorkovani se vyskytoval
kriticky bug, ktery zpusobil pad programu pti pokusu zpracovani molekuly,
ktera ma méné snimkt, nez je velikost vzorkovaci frekvence.
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Koédovani molekuly

Modul StaticMoleculeCoder.cpp implementuje kompresi kanonické mole-
kuly pomoci kvantizace a diferencidlni reprezentace. Kanonickou molekulu
je nutné ulozit, protoze informace o ni jsou nutnou podminkou k zakdédo-
vani vstupni molekuly. Modul DynamicMoleculeCoder.cpp implementuje
kédovani a kompresi vstupni molekuly tak, jak je popsano v sekci 3.2.2. Im-
plementace obou modult je velice podobna té v prototypovém feSeni, aby
byly vysledné komprimované soubory navzajem kompatibilni, coz je dulezité
pro férové srovnani vysledki obou implementaci (viz kapitola 7).

Oba dva moduly na rozdil od prototypové implementace nevyuzivaji me-
chanismus delegati a implementuji své vlastni metody pro priichod grafem
molekuly. Diky tomu je kod pro jednotlivé metody prichodu prehlednéjsi a
usetii se na funkcnich volanich. Cenou je vétsi velikost vysledného binarniho
souboru z diavodu duplicity malé ¢asti kodu. Za zminku také stoji oprava
chyby, ktera se nachazela v prototypové implementaci. Kvili pouziti delegatii
byl na dvou rtznych mistech duplikovan seznam jiz navstivenych vrcholt.
V jedné vétvi kdédu ale jeden z téchto seznami nebyl po zpracovani vrcholu
zménén, coz mélo za nasledek, ze v pripadé, kdy v grafu byla smycka, se
jeden vrchol zpracoval dvakrat.

Format PMC a nastaveni

Modul PMC' obsahuje funkce, které zahajuji proces komprese nebo dekom-
prese dat. Za tim ucelem vytvari vystupni soubor nebo ¢te vstupni soubor
a tim definuje format .pmc. Formét .pmc zac¢ind hlavickou, ktera obsahuje
informace o nastaveni komprese, a na zacatku hlavicky je tzv. magic, coz
je nékolik bajti (v tomto pripadé ¢tyfi) na dplném zacdtku souboru, které
musi presné odpovidat ocekavané sekvenci, aby byl soubor identifikovan jako
validni . pmc soubor. Pokud magic chybi, o¢ekava knihovna data ve formatu,
ktery produkovala prototypova implementace, ktera zadnou hlavicku nede-
finovala (tzv. legacy rezim). V budoucnu by tato moznost mohla byt odstra-
néna, aby knihovna striktné vyzadovala standardni hlavicku. Zaroven, pokud
jsou parametry komprese nesmyslné (napriklad kvantizacni konstanty rovné
nule), metoda neprobéhne.

Nastaveni je predano uzivatelem pomoci instance tiidy Settings. Sou-
casti této tridy je i vyctovy typ CoderSettings, ktery reprezentuje zvolenou
metodu kdédovani celych cisel. Hodnota tohoto vyc¢tového typu je predana to-
varni funkci, ktera vrati instanci potomka abstraktni tiidy IntegerCoder,
kterd odpovida zvolené metodé.
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Binding do jazyku Python

Binding do jazyku Python je definovan v modulu PythonBinding.cpp a
vyuziva funkef a maker z knihovny nanobind. Sablonovy systém nanobindu
se ve vétsiné pripadi automaticky postara o konverzi dat a objekt mezi
Pythonem a C++4. Vyjimkou jsou metody Molecule: :set_position, kterd
jako argument bere instanci tfidy Point3D, a Molecule::get_position,
ktera instanci Point3D vraci. Misto abych definoval binding pro tuto t¥idu a
tim umoznil jeji pouzivani v Pythonu, rozhodl jsem se implementovat manu-
alni konverzi instance Point3D na usporadanou n-tici v Pythonu a naopak.
Usporadand n-tice (anglicky tuple) je vestavény prosttedek jazyka Python
a prirozenéjsi zpusob jak v Pythonu reprezentovat bod v trojrozmérném
prostoru, nez vlastni trida.

6.2 Systém sestavovani

V souboru CMakeLists.txt je popsan cely proces sestaveni — ¢ili stah-
nuti knihoven tretich stran, na kterych projekt zavisi, kompilace samotné
knihovny PMC, kompilace bindingu pro jazyk Python, kompilace jednotko-
vych a dalsich testil a vytvoreni automaticky generované dokumentace.

Projekt mé tii zavislosti, které CMake neni schopen automaticky na-
instalovat. Prvni je interpret jazyka Python ve verzi alespon 3.8. Druhé je
knihovna nanobind, kterou lze nainstalovat naptiklad pomoci instalatoru pip
prikazem:

python -m pip install nanobind

Treti zavislost je nastroj Doxygen, ktery je pouzit k automatickému genero-
vani dokumentace (viz 6.4). Tento krok je dobrovolny a pokud neni Dozygen
nainstalovan, bude preskocen bez toho, aby narusil zbytek kompilace.

Sestaveni lze konfigurovat z prikazové radky v korenovém adreséari pro-
jektu prikazem:

cmake <options> . -B <build_path>

kde <options> reprezentuje alespon jednu z moznosti konfigurace ¢asti pro-
jektu, které se maji sestavit, kazda uvozena prepinac¢em -D. Konkrétné moz-
nost BUILD_BINDING povoli sestaveni bindingu, BUILD _TESTS povoli sesta-
veni testin a BUILD_DOCS povoli automatickou generaci dokumentace. Za kaz-
dou z moznosti musi jesté nasledovat informace, zda se moznost povoluje
(=0N) ¢i zakazuje (=0FF). Ve vychozim nastaveni je vse povoleno. Symbol
<build_path> reprezentuje cestu, do které bude projekt sestaven. Bézné
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pouzivana cesta je slozka build. Pouzity ptikaz tedy muze vypadat naprti-
klad takto:

cmake -D BUILD_TESTS=0FF -D BUILD_DOCS=0FF . -B build

Po dokonceni konfigurace sestaveni je potreba ve slozce, kterd byla v
predchozim kroku urcena k sestavovani, zahajit samotny proces sestaveni.
Konkrétni postup se bude lisit od zvoleného nastroje. Napriklad v systémech
GNU/Linux je vychozim nastrojem GNU Make, ¢ili sestaveni stac¢i spustit
nasledujicim prikazem:

make

Modul pro jazyk Python, ktery byl vytvoren bindingem, se nachazi ve
slozce binding/pmc_py. Ve vychozim stavu neni modul nijak nainstalovany a
jde proto importovat pouze ve skriptu, ktery je spoustén ve stejném adresari.
Pro instalaci modulu je ve slozce binding pripraven skript setup.py, ktery
lze spustit nasledujicim prikazem:

python setup.py install --user

Po instalaci je mozné voldnim import pmc_py importovat modul v jakémkoli
Python skriptu. Prikladem skriptu, ktery vyuziva modul, je pmc. py ve sloZce
python_example. Pro demonstraci nasleduje jeho tryvek:

molecule = pmc_py.Molecule(num_frames, num_vertices)

// naplnéni molekuly daty

settings = pmc_py.Settings(
pmc_py.CoderSettings.HUFFMAN_CODER,
residual_delta, angle_delta, canonical_delta

)

pmc_py.compress(molecule, output_file, settings)

6.3 Testovani kodu

Kromé provedenych experimenti pro ovéreni funkénosti knihovny, které bu-
dou popsany v kapitole 7, byl kéd testovan také jednotkovymi testy na-
psanymi za pomoci C++ frameworku GoogleTest. Kazda vefejné dostupna
funkce v kazdém modulu je pokryta alespon jednim testem. Vnitini ¢ast im-
plementace (private metody) nemd samostatné testy, protoze to porusuje
zasadu testovani Cerné skiinky (black-box testing principle) [25].

Sadu testl lze v sestavovacim adresafi spustit pomoci nastroje CMake,
konkrétné jeho soucasti C'Test, pomoci prikazu:

ctest
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6.4 Referencni dokumentace koédu

Soucasti sestaveni je i automaticky vygenerovana referenéni dokumentace
projektu ve formatu .html. Tato dokumentace je generovana pomoci na-
stroje Doxygen. Standardni verze dokumentace obsahuje pouze informace o
tridach a funkcich, které jsou verejné (dostupné navenek), coz by byla verze
cilena pro programatora-uzivatele. Doxygen ale umoznuje i nastaveni, kdy
generovana dokumentace navic dokumentuje i tfidy a funkce, které jsou po-
uzité ve vnitini implementaci knihovny, coz by byla verze cilena pro budouci
udrzovatele projektu.
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7 Validace kompresnich
vysledku

Aby mohla nova implementace plné nahradit prototypovou implementaci,
musime zarucit, ze poskytuje relevantni kompresni vysledky. Aby bylo srov-
nani férové, byl na novou implementaci kladen pozadavek, aby udrzela stejny
format souboru a byla tudiz zpétné kompatibilni pti kompresi i dekompresi.

Jako testovaci data mi byly poskytnuty trajektorie nékolika molekul. Z
divodu vysoké pamétové narocnosti ostatnich molekul jsem rozhodl pou-
zit data o molekule p53, coz je lidsky protein, ktery se vaze k poskozenym
castem DNA a blokuje tvorbu zmutovanych bunék [36]. Data tvoii 3008 vr-
choli (atomu), které byly nasnimény v 11501 snimcich, o celkové velikosti
830 MB. Pro tato data probéhly dvé métreni — prvni pomoci prototypové im-
plementace v jazyce C# bézici ve frameworku .NET ve verzi 7.0 na systému
Windows, druhé pomoci nové implementace v jazyce C++ zkompilované
prekladacem GCC verze 11.1.0 bézici na systému Ubuntu 20.04. Oba pro-
gramy byly spustény na stejném stroji s 64 bitovym procesorem Intel Core
i5-8300H a 16 GB RAM.

Kazdé méreni znamenalo provést kompresi vstupni molekuly 31x, po-
kazdé s jinymi vstupnimi parametry. Konkrétné se ménil parametr g,., coz
je kvantizac¢ni konstanta pro kvantizaci vrcholii vstupni molekuly. Kvanti-
zacni konstanta ¢, pro kvantizaci rotacnich 1hli a kvantizacni konstanta q.
pro kvantizaci vrcholi v kanonické molekule zlistavaly ve vsech opakovanich
konstantni na hodnotéch 0,1 a 0,001, coz jsou vychozi hodnoty uvedené v
puvodnim clanku.

Testované veliciny byly tfi. Prvni veli¢ina byc je pocet bitl na sourad-
nici ve vysledném souboru, coz je ¢islo, které vyjadiuje efektivitu komprese.
Druha veli¢ina €,,,, je maximalni chyba mezi vrcholy ptivodni molekuly a
zakodované molekuly, coz vyjadiuje ztratu, ke které béhem komprese doslo.
Posledni testovanou veli¢inou je doba béhu programu 7T', konkrétné doba
samotné komprese.

Vysledky obou méteni jsou uvedeny v tabulce A. Velic¢iny bpc a €4, vySly
v obou méfenich naprosto totozné (a proto jsou v tabulce uvedeny jenom
v jednom sloupecku). Tento vysledek znamend, Ze se povedlo, aby chovani
nové implementace odpovidalo chovani implementace prototypové a to az
na uroven prace s ¢isly s plovouci desetinnou ¢arkou a zaokrouhlovani ¢isel
(zejména chovéni pti zaokrouhlovani zépornych ¢isel bylo néco, co jsem musel
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oSetfit). Tudiz, zkomprimované soubory, které obé implementace produkuji,
jsou naprosto totozné.

Doba komprese testovacich dat

11000
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8500

cas [ms]

8000
7500
7000 »~
6500

6000
0,0001 0,001 0,01 0,1

Kvantiza¢ni konstanta

T(C#) =o=T(C++)

Obrézek 7.1: Doba komprese testovacich dat

Rozdily najdeme v c¢ase T'. Je nutné podotknout, ze c¢as béhu programu
bude vzdy proménlivy, protoze zavisi i na vnéjsich faktorech jako je napfti-
klad aktualni vytizeni systému. Pfesto mtizeme z namérenych data usoudit,
ze nova implementace bézi v prumdéru o 4,5% rychleji nez prototypova im-
plementace.

Takovy rozdil v rychlosti obou programi byl pod moje oc¢ekavani. Profi-
lovanim kédu jsem dosel k zavéru, ze limitujicim faktorem programu je vstup
a vystup dat pomoci proudu std: :fstream ze standardni knihovny jazyka
C++. Do budoucna miizeme doufat ve zlepseni ve standardech C++23 a
dale, kdy manipulaci s proudy zac¢ne nahrazovat std::print a dalsi nové
nastroje.

Vétsi uspéch si zapsala nova implementace v oblasti pamétové narocnosti.
Prototypova implementace napsand v jazyce C# vyuzivala mechanismus au-
tomatické spravy paméti (garbage collector). Béhem komprese testovacich
dat spotrebovala ptivodni implementace primérné 3,6 GB paméti, s maxi-
mem spotteby az 4,8 GB. Naproti tomu nova implementace provadi manudalni
spravu paméti a to (v souladu s pokyny pro moderni C++) pomoci pro-
stfedku standardni knihovny jako jsou chytré ukazatele (std::unique_ptr
a std::shared_ptr) a kontejnery, které implementuji techniku RAII [51]
(Resource Allocation Is Initialization). Nova implementace béhem komprese
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testovacich dat spotfebovala primérné 1,4 GB paméti, s maximem 2 GB,
coz je zhruba o 60 % méné spotieby paméti za dobu béhu programu.

Z vysledki experimentu je vidét, Ze prace splnila zadani implementovat
kompresni metodu a dosahla vyrazného zlepseni v oblasti vyuziti paméti.
Rychlost komprese dat dosahla jen malého zlepseni a jeji dalsi zrychleni by
mohlo by byt predmétem dalsiho vyvoje.
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8 Zavér

V ramci této prace byla navrzena a implementovana knihovna v jazyce C++,
pomoci které je mozné zkomprimovat a dekomprimovat molekularni tra-
jektorie za pouziti metody Predictive Molecular Compression, kterou diive
navrhli pracovnici Katedry informatiky a vypocetni techniky Fakulty apli-
kovanych véd Zapadoceské univerzity v Plzni. Knihovna byla koncipovana
jako verejné dostupny, open-source software a byla proto implementovana
s dlirazem na prehledny, dlouhodobé udrzitelny a rozsititelny kod. Diilezi-
tym aspektem také byl pozadavek, aby byla knihovna multiplatformni, a
proto vyuziva pouze technologie, které umoznuji, aby ji bylo mozné sesta-
vit a spustit na vice platformach. Priklady takovych vyuzitych technologii
jsou napriklad systém sestavovani CMake nebo knihovna pro psani testi
GoogleTest.

Jako demonstrace moznosti integrace napsané knihovny byl implemen-
tovan proces (za pomoci nastroje nanobind, ktery stejnou knihovnu sestavi
jako dynamicky modul, ktery je mozné naimportovat ve skriptu napsaném v
jazyce Python a v ném definovat vstupni data a nastaveni parametri kom-
prese a zavolat funkci pro kompresi ¢i dekompresi molekularnich trajektorii.

Knihovna byla tspésné otestovana na realnych datech a vysledky kom-
prese byly porovnany s existujici prototypovou implementaci. Vysledky ex-
perimentu ukazaly, ze knihovna dosdhla totozné komprese jako predchozi
implementace, pricemz dosahla mirné vyssi rychlosti komprese a vyrazné
nizsich pozadavkl na mnozstvi paméti.

Do budoucna bude zajimavé sledovat, jestli se knihovna, spolu s metodou,
kterou implementuje, po zverejnéni ve verejném repozitari néjak ujme v
oblasti komprese molekularnich trajektorii a jestli se ji nékdo dalsi rozhodne
vylepsit, rozsitit nebo implementovat do svého projektu. Jednou z oblasti, ve
které vidim potencial na vylepseni, je optimalizace kodu, ¢imz by se mohla
jesté zvysit rychlost komprese.
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Kompletni vysledky méreni

dr pr €maz TC# [IIlS] TC'—|—+ [I’IlS]
0,0001 | 12,4468634 | 0,0000864 10689 9880
0,000125 | 11,9964226 | 0,0001081 9908 9575
0,00016 | 11,5333963 | 0,0001386 9440 9110
0,0002 | 11,1278828 | 0,0001729 8968 8790
0,00025 | 10,7362685 | 0,0002161 8624 8615
0,000315 | 10,3549927 | 0,0002724 8515 8452
0,0004 | 9,9774535 | 0,0003464 8307 8046
0,0005 | 9,6057262 | 0,0004324 8045 7933
0,00063 | 9,2525347 | 0,0005448 8020 7921
0,0008 | 8,8978046 | 0,0006928 7877 7708
0,001 | 8,5436076 | 0,0008647 7759 7736
0,00125 | 8,2070945 | 0,0010809 7750 7559
0,0016 | 7,8623306 | 0,0013856 7737 7390
0,002 | 7,5265968 | 0,0017321 7665 7363
0,0025 | 7,1876381 | 0,0021615 7783 7274
0,00315 | 6,8683517 | 0,0027263 7615 7260
0,004 | 6,5113283 | 0,0034641 7585 7202
0,005 | 6,1832316 | 0,0043202 7830 7074
0,0063 | 5,8596898 | 0,0054459 7834 7049
0,008 | 5,5059030 | 0,0069282 7968 6998
0,01 | 5,1811794 | 0,0086603 7501 6906
0,0125 | 4,8732589 | 0,0108080 7654 7242
0,016 | 4,5147981 | 0,0138564 7603 7025
0,02 | 4,1941114 | 0,0173205 7474 7051
0,025 | 3,8972815 | 0,0216280 7498 6870
0,0315 | 3,5916742 | 0,0272557 7458 7114
0,04 | 3,2734471 | 0,0346410 7381 6977
0,05 | 2,9929572 | 0,0433013 7212 7173
0,063 | 2,7546465 | 0,0545004 7196 7075
0,08 | 2,5025028 | 0,0692820 6958 6994
0,1 ] 2,3200569 | 0,0866025 6795 6590

Tabulka A.1: Vysledky méreni kompresnich vysledkt
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