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Uvod

Tato zprava se sklada ze dvou casti. V prvni kapitole je popsan program
pro vizualizaci vysledkl simulace problémuU feSenych metodou molekuldrni
dynamiky (MD). Druhd kapitola se vénuje prvnim poznatkim pfi
paralelnich vypoctech, které byly ziskdany na Rusalce (pracovni stanice
COMPAQ se ¢tyrmi procesory ALPHA).

Zprava vznikla na zékladé podpory grantu GA AV CR ¢&. 10485 ,Simulace
kfehce-tvarného chovani mikrotrhlin metodou molekularni dynamiky v 2D
a 3D ulohach".
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Vizualizace vysledk MD-simulace

Jednou z vlastnosti MD-simulaci (zejména ve 3D) je jak potreba
ohromného mnozstvi operacni paméti pri vlastnim vypoctu, tak potfeba
velkého prostoru na disku pro uloZeni vysledkl. Vyhodnotit takové
mnoZstvi dat neni bez G¢inného vizualizaéniho prostfedku vibec mozné. I
kdyZz existuje fada komerénich i ,free® programQ pro vizualizaci, rozhodli
jsme se pro tvorbu vlastniho nastroje. Vedli nas k tomu nasledujici

okolnosti:

e Existujici programy jsou pro nas zbytec¢né slozité, nebot vétSinou slouzi

pro vizualizaci komplexnich chemickych struktur.

e Vystupy nasich programli maji specificky format, ktery by se musel
prevadét.

e Cizi program (i kdyZ s dikladnym manudlem a zdrojovym kdédem) je
cizi program, neni nad to napsat si néco jednoduchého vlastnimi silami,

pokud na to stadi.

Pro tvorbu vlastniho vizualizacniho nastroje jsme zvolili programové
prostfedi MATLAB [1], které je v Akademii i na vysokych Skolach znacné
rozéitené a které uz mda v sobé& fadu dlleZitych vlastnosti pro vizualizaci
zabudovanych, napf. Fedeni viditelnosti, rendering, prihlednost, textury,
atd.

VSTUPNI FORMAT
Vstupem pro nd$ vizualizani nastroj je jeden z vystupnich souborl z MD-

simulace, coz je binarni soubor s formatem popsanym v

Tab. 1 na str. 7. Podrobnéjsi popis je uveden ve zpravé [2], kde je téz
uveden programek pro cCteni tohoto souboru pomoci Fortranu. Pro tento

typ souboru pouzivame priponu pit.
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Tab. 1 Popis formatu vstupniho souboru.

Velic¢ina | Pocet | Format Popis
LB_1 1 integer*4 |pocet bytl nasledujiciho bloku (116)
M 1 integer*4 | pocet ulozenych veli¢in pro kazdy atom (5)
N 1 integer*4 |pocet atomu
Ca 1 integer*4 |index specialniho (sledovaného) atomu
Nx 1 integer*4 |pocet atomu zakladni mfizky ve sméru osy x
Ny 1 integer*4 |poclet atomu zakladni mrizky ve sméru osy y
: Nz 1 integer*4 |pocet atomu zakladni mfizky ve sméru osy z
&) Cu 7 integer*4 | (0) - hodnota konstanty Cu_inclusion,
— (1-3) - adresa levého, predniho, dolniho
vrcholového atomu Cu-inkluze,
> (4-6) - adresa pravého, zadniho, horniho
(o] vrcholového atomu Cu-inkluze
— W 6 integer*4 |(1-3) - adresa levého, pfedniho, dolniho
T vrcholu vyfezu pro graficky vystup,
(4-6) - adresa pravého, zadniho, horniho
vrcholu vyrezu pro graficky vystup
C 4 integer*4 |Uplna adresa Ca-atomu (x,y,z,0/1)
Scales [2,3] |real*4 (1,1) - minimalni hodnota soufadnic x,
(2,1) - maximalni hodnota soufradnic x,
(1,2) - minimalni hodnota souradnic y,
(2,2) - maximalni hodnota soufradnicy,
(1,3) - minimalni hodnota souradnic z,
(2,3) - maximalni hodnota soufadnic z
LB_1 1 integer*4 |pocet byt predchézejiciho bloku (116)
LB_2 1 integer*4 |pocet byt ndsledujiciho bloku
krok 1 integer*4 | cislo simulacniho kroku
=
(@) atom [M,N] |real*4' (1,n) - x-ova souradnice n-tého atomu,
', (2,n) - y-ova souradnice n-tého atomu,
(3,n) - z-ova souradnice n-tého atomu,
A 4 (4,n) - kineticka energie n-tého atomu,
(5,n) - nenormovany potencial n-tého atomu
LB_2 1 integer*4 |pocet bytl predchazejiciho bloku
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PoPIS OVLADANI PROGRAMU
Pro bé&h vizualizaéniho nastroje je zapotiebi téchto péti soubord:

md get header.m
md get time cut.m
md viewer gui.m
md viewer gui.fig

md viewer gui.cfg

Funkce a vzajemné vazby mezi témito soubory jsou nasledujici:

md_get_header.m Nacte hlavicku z plt-souboru.
UZivatel tento soubor nemusi spoustét.

Vypis viz Priloha 1 na str. 20.

md_get_time_cut.m  Nacte data pro dany simulacni krok z plt-souboru.
Uzivatel tento soubor nemusi spoustét.

Vypis viz Priloha 2 na str. 21.

md_viewer_gui.m Spusti vlastni vizualiza¢ni program.
Ze béhu vola funkce md_viewer_gui.fig,
md_viewer_gui.cfg , md_get_header.m a
md_get_time_cut.m.

Vypis viz Priloha 3 na str. 22.

md_viewer_gui.fig Datovy soubor MATLABuU.
Obsahuje popis grafického uzivatelského prostredi.
Uzivatel tento soubor nespousti. Program

md_viewer_gui.m si ho nacte pri startu sam.

md_viewer_gui.cfg Datovy soubor MATLABuU.
Obsahuje pozice oken pri poslednim spusténi

md_viewer_gui.
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Pro vlastni spusténi vizualizacniho prostredi staci zadat na prikazovy radek
MATLABuU:
md_viewer_gui

Reakci na tento prikaz bude vykresleni uzivatelského rozhrani (viz Obr. 1),

na kterém jsou témér vSechny ovladaci prvky zakazany.
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- File  Setting
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il K #
[T Glie'
J |4 A
[T GlueZ
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y |— 'I
| I i |j
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Obr. 1 Uzivatelské rozhrani zobrazené pri startu programu.

Dalsi krok spocivé v nalteni plt-souboru, tj. jeden z vystupnich soubor(
z MD-simulace, pres nabidku File - Open. Zobrazi se dialogové okno pro

vybér plt-souboru, viz Obr. 2.
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Load MD data file
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Obr. 2 Dialogové okno pro nacteni datového plt-souboru.

Po Uspésném nacteni plt-souboru se v okné uzivatelského rozhrani povoli

vSechny ovladaci prvky (viz Obr. 3) a vykresli se grafické okno

s vizualizaci (viz Obr. 4).

Nyni jiz mdZeme pres okno uZivatelského rozhrani plné& zpracovavat

vizualizaci MD-simulace. Jedna se zejména o:

stanoveni vyrezu,

e zadani uvazované mrizky (zakladni, centralni nebo obé),
e zadani kroku simulace,
e stanoveni pohledu (obecny 3D, ve sméru osy X, Y nebo Z),
e zapnuti nebo vypnuti funkce preview,
V4 o -
e obarveni atomu podle energie,
e nastaveni prihlednosti atom{ podle energie,

 odfiltrovani atomu podle energie, atd.

- 10 -
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Obr. 3 Uzivatelské rozhrani zobrazené po nacteni dat.

-11 -
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-} Drawing figure: C:\Documents and Settings'hora’Pokumenty'machova’pelikan! 101 ]
File Edit View Insert Tools ‘Window Help
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Obr. 4 Grafické okno s vizualizaci MD-simulace.

Pokud uzivatel v grafickém okné s vizualizaci klikne mysi na libovolny
atom, objevi se poloha vybraného atomu v horni listé okna s uzivatelskym

rozhranim a atom se vykresli zluté.

V hlavni nabidce Ize jesté volbou Setting - Colormap nastavit mapu
barev (colormap) a pocet barev v této mapé, viz Obr. 5. Volbou Setting -
Alphamap se nastavi mapa prihlednosti (alphamap) a podet prihlednosti

v této mapé, viz Obr. 6.

-12 -
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Obr. 5 Nabidka map barev a poctu barev.
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Obr. 6 Nabidka map prihlednosti a po¢tu prihlednosti.

-13 -
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INSTALACE
Pro instalaci staci vytvorit vhodny adresar a do ného zkopirovat tyto Ctyfi
soubory:

md get header.m

md get time cut.m

md viewer gui.m

md viewer gui.fig

Soubor md viewer gui.cfg se vytvori po prvnim spusteni.

POZNATKY Z PROVOZU
Program byl psan a odladovan v MATLABuU 6.1 a 6.5 na notebooku IBM
ThinkPad R30 s PIII 1 GHz, 512 MB RAM pod systémem Windows 2000.

Na této sestavé lze v ,redlném" Case, tj. odezva do 5 sekund, vykreslovat
cca 1000 atomdu. Pii v&td§im mnozstvi atomU je lepsi funkci preview
vypnout. Na sestavé s PIV 2.4 GHz, 512 MB RAM Slo v ,readlném" Case

vykreslovat cca 3000 atomd.

PLANY DO BUDOUCNA

Program by bylo vhodné doplnit o nasledujici vlastnosti:

1. Volba veli¢iny pro obarvovani, zprihledfiovani a filtraci. S souéasné
verzi programu se barvy, prthlednost a filtrace odvozuji pouze od

kinetické energie. Nejvhodnéjsi by bylo zac¢lenéni do hlavni nabidky.

2. Vlastni filtra¢ni funkce napsané v MATLABu. Soucasna verze pouziva
nejjednodussi filtraci, tj. zobrazi se pouze ty atomy, jejichz kineticka
energie lezi v daném pasmu. Slozitéjsi filtracni podminky by bylo
mozné aplikovat pres uzivatelské funkce, které by se vybiraly v hlavni

nabidce.

- 14 -
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Poznatky k paralelnim vypoctiim na Rusalce

V prib&hu prvého roku tedeni grantu probihalo UGvodni testovani

paralelnich systémO OpenMP a MPI, dostupnych na stroji Rusalka.

V prvé fazi téchto pripravnych praci byl vytvoren relativné jednoduchy
program OMP_Pi (viz Priloha 4 na str. 43), ktery vycisloval Ludolfovo
Cislo na predem dany pocet desetinnych mist a, jak nazev napovida, byl
urCen k ovéreni systému OpenMP [3]. Vyhodou takovéhoto testovaciho
programu je predevSim jeho prehlednost, pomérné znacna vypocetni
naroc¢nost a velmi snadna a jednoducha kontrola dosazeného vysledku.
Béhem téchto testovani byly zjistény nasledujici, velmi malo povzbudivé

skutecnosti.

Paralelni kéd, generovany prekladacem F90/95 firmy Digital [4], ma
relativné velkou spotiebu rezijniho &asu, coz zplsobuje, Ze (pti Usp&sném
zahlceni vSech &tyf procesorl stroje Rusalka) celkovy vykon programu
stoupne sotva dvakrat. Dojde-li vSak k tomu, Ze alespon jeden
z procesorl stroje Rusalka je zatizen zpracovanim jiné Ulohy, program se

v V4 )4 v v v v . 7 rv O v
zapocne zpracovavat temer sekvencne a jeho vykonnost tudiz muze

poklesnout aZ pod vykon plvodniho ,neparalelniho® programu.

Co je vSak mnohem horsi, pres veskerou snahu nebylo mozno zadnym
rozumnym zpUsobem dosahnout sprdvného vysledku. Po mnoha marnych
pokusech zvitézila hypotéza, Ze chyba neni v programu, ale v prekladadi.
Od tohoto okamziku byla vesSkera snaha soustfedéna na vypreparovani
tohoto problému do transparentni podoby. Tato snaha se setkala
s Uuspéchem a vysledkem byl vznik zcela primitivhiho programu
OMP_Matrix_failure (viz Priloha 5 na str. 46), ktery k nulové cCtvercové

matici 8 x 8 pricita konstantu 1.

Pokud je program OMP_Matrix_failure prelozen bez prepinace -omp,

pracuje bez jakychkoliv problémd. V opaéném pfipadé vsak je vysledkem

- 15 -
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zcela nahodné rozlozeni nul a jednicek a Cetnost vyskytu téchto selhani
zavisi na zvoleném typu matice. Nejvyssi chybovost vykazuje matice typu
Integer*1 a se vzrUstajici délkou typu tato chybovost klesd k nule.
K témto selhanim dochazi zcela systematicky vzdy, kdy je Rusalka volna a
program je skutecné zpracovavan plné paralelné. Dojde-li vSak k tomu, ze
alespofi jeden z procesorl je zatizen zpracovanim jiné Ulohy, chyba se
zpravidla neprojevi. Rovnéz se nikdy nepodarilo vyvolat toto selhani po

prohozeni index( (i, j) =& (j, i).

Na zakladé téchto negativnich zkuSenosti a s prihlédnutim ke znamému
faktu, Ze fortranské prekladace firmy Digital patfi k nejlepsSim na svéte,
bylo upusténo od dalich pokusi se systémem OpenMP na véech

platformach a veskera pozornost byla vénovana zkoumani systému MPI.

Systém MPI [5] ma oproti systému OpenMP tu obrovskou vyhodu, ze
paralelismu je zde dosahovano nikoliv néjakym genialnim paralelnim
kédem, do kterého nikdo nevidi, ale ,prachsprostou® duplikaci sekvencnich
programd. Programator méa vedkeré déni plné pod kontrolou a tudiz za né
nese plnou zodpovédnost. Chod jednotlivych vétvi (vldken - thread)
probiha zcela nezavisle a transparentné a neni tudiZz potrfeba néjakého
zvlastniho a slozitého testovani. Drobnou nevyhodou je, Zze tato forma
paralelismu vyzaduje pokud mozno komfortni ale predevsim velice rychlou
komunikaci mezi jednotlivymi programy (Send, Receive, Wait), ktera je
zajistovana procedurami z podplrnych knihoven. Rychlost téchto prenosi
byla podrobena rozsahlym zkouskam a u stroje Rusalka dosahuje velmi

uspokojivych cca 100MB/sec.

Na zakladé téchto zkusenosti byl k zavérecnému dlouhodobému testu opét
pouzit jiz osvédCeny program pro vypocet Ludolfova Cisla. Za tim Ucelem
byla vytvorena a spusténa mutace MPI_Pi (viz Priloha 6 na str. 47) pro
Ctyri procesory na jeden milion desetinnych mist. Mezitim vsSak ale
pravdépodobné dodlo ke snizeni poctu dostupnych procesord, nebot vie
nasvédcCuje tomu, Zze Rusalka ma nyni (prosinec ‘02) procesory pouze tfi,

které jsou vSak navic témér nepretrzité obsazeny, takze vSechny Ctyfi

-16 -
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programy se neustale ,pretahovaly" o jeden az dva procesory a reZie dana
pomé&rné znaénou komunikaci nelmé&rné narlstala. AvSak i v takto
ztizenych podminkach program po cca 58 hodinach dospél ke spravnému

vysledku, coz predstavuje koeficient zrychleni 1.3.

Tésné pred dokoncenim této zpravy se Rusalka neCekané uvolnila, takze
bylo mozno zavérecny dlouhodoby test provést znovu v podminkach

témér regulérnich (bohuzel stale pouze na 3 procesorech) s vysledkem:

Tab. 2 Bilance spotreby strojového ¢asu

Spotireba strojového casu Cas [hod]
1.vétev 38:48
2.vétev 35:18
3.vétev 16:48
4.vétev 13:32
Celkem 104:26
Celkova doba béhu programu 48:07
Koeficient zrychleni 1.6

Relativné nizky koeficient zrychleni je dan tim, Zze komunikace mezi
jednotlivymi  programy zaujimala vtomto prfipadé «cca 26%
spotfebovaného strojového ¢asu. Na tomto misté je nutno podotknout, ze
mira této komunikace je (na rozdil od OpenMP) plné pod kontrolou
programatora a zavisi pouze na zplsobu paralelizace daného problému.
V tomto konkrétnim pripadé by bylo zcela nepochybné mozno navrhnout a
zrealizovat paralelizaci této ulohy pro 3 procesory, kterd by pracovala

mnohem efektivnéji.

Z vysSe uvedeného vyplyva, ze nasledujici postup reseni bude smérovan na
paralelizaci MD-simulace pod systémem MPI a to jednak na Rusalce a
jednak na linuxovém clusteru MetaCentra na ZCU v Plzni (v soucasnosti

bohuzel mimo provoz).

-17 -
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Zaveér

Zprava zevrubn& popisuje program pro vizualizaci vysledkd simulace
problém{ FeSenych metodou molekuldrni dynamiky a vénuje se taktéZ
prvnim poznatklm pti paralelnich vypocltech, které byly ziskdny na

pracovni stanici Rusalka.

Program pro vizualizaci MD-simulaci byl vytvoren v prostredi MATLAB a lze
jej tudiz spustit pod MATLABem na vsech jeho platformach. Na notebooku
IBM ThinkPad R30 s PIII 1 GHz, 512 MB RAM pod systémem Windows
2000 Slo v ,redlném" case, tj. odezva do 5 sekund, vykreslovat cca 1000
atomu. Na sestavé s PIV 2.4 GHz, 512 MB RAM S$lo v ,redlném" &ase
vykreslovat cca 3000 atomdu. V pti&tim obdobi pldnujeme doplnit program
o volbu veli¢iny pro obarvovani, zprthledrfiovani a filtraci a zaclenit do

programu uzivatelské filtra¢ni funkce.

Z poznatkU ziskanych pfi paralelnich vypoétech na Rusalce pro nas
vyplyva, Ze nasledujici postup resSeni bude smérovan na paralelizaci MD-
simulace pod systémem MPI a to jednak na Rusalce a jednak na

linuxovém clusteru MetaCentra na ZCU v Plzni.

Zprava vznikla na zékladé podpory grantu GA AV CR ¢&. 10485 ,Simulace
kfehce-tvarného chovani mikrotrhlin metodou molekularni dynamiky v 2D
a 3D ulohach®.
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Prilohy

PRiLOHA 1

function header = md get header (filename);

o\e

o\

header = md get header (filename);

o\
|

o\

Ex.: h

nd get header('Dirac5.plt');

o\

o\

MS
TS

(c) 2002, Petr Hora

4
4

; % marker size
; % time size

4 byty
4 byty

fid = fopen(filename, 'rb");

LB 1 = fread(fid, 1, "integer*4");

’

header.M = fread(fid, 1, "integer*4')
header.N = fread(fid,1,'integer*4');
header.Ca = fread(fid, 1, 'integer*4')
header.Nx = fread(fid, 1, 'integer*4');
header.Ny = fread(fid, 1, 'integer*4');
)
)

!

header.Nz = fread(fid, 1, 'integer*4');
header.Cu = fread(fid, 7, 'integer*4');
header.W = fread(fid, 6, 'integer*4');

header.
header.

C = fread(fid, 4, 'integer*4');

Scales =fread(fid, [2,3], 'real*4");

fseek(fid, MS+LB 1+MS, 'bof');
LB 2 = fread(fid,1,'integer*4');

% rychle nacteni casu

header.time = fread(fid,inf, 'integer*4',-TS+LB 2+MS+MS);

header.IB 1 = LB 1;
header.1B 2 = LB 2;

fclose(fid)
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PRILOHA 2

function data = md get time cut(filename,header,cut);

o\e

o\

data = md get time cut(filename, header,cut);

o\e

o\

Ex.: d = md get time cut('Dirac5.plt', h, 20020);

o\

(c) Petr Hora, 2002

MS
IS =

arker size = 4 byty

4; §m
4; % time size 4 byty

if isa(filename, 'char'),

fid = fopen(filename, 'rtb");
else

fid = filename;
end

index = find(header.time == cut);
if isempty(index), error('The CUT doesn''t exist'); end

fseek(fid, MStheader.LB 14MS+MS+TS+(index-1)* (-TS+header.LB 2+MS+MS+TS), 'bof');
data = fread(fid, [header.M, header.N], 'real*4');

if isa(filename, 'char'),
fclose(fid);

end

ix = header.MW(4)-header.W(1)+1;

ix = ix + (ix-1);

iy = header.W(5)-header.W(2

iz = header.W(6)-header.W(3

)+1

)+1
,[1x 1y,1z] ;% unit = Angstrom
[

[

X = lel0*reshape(data(l,:) )

Y = lelO*reshape(data(2,:), [ix,1y,1iz]); % unit = Angstrom

Z = lelO*reshape(data(3,:), [ix,1y,iz]); % unit = Angstrom

El = reshape(log(data(4,:)), [ix,1y,1iz]); % log!!

E2 = reshape(log(data(5,:)), [ix,1y,1z]); % log!!

%E1 = log(reshape(data(4,:),[ix,1y,1z])); % log!!! Pozor, ve verzi 6.5 nechodi!!
%E2 = log(reshape (data(5,:), [ix,1iy,12])); % log!!! Pozor, ve verzi 6.5 nechodi!!!

T

data.N.X = X(1:2:end,:,:); data.C.X = X(2:2:end,:,:); clear X
data.N.Y = Y(1:2:end,:,:); data.C.Y = Y(2:2:end,:,:); clear ¥
data.N.Z = Z(l:2:end,:,:); data.C.Z = Z(2:2:end,:,:); clear Z
data.N.El = El(l:2:end,:,:); data.C.El = E1(2:2:end,:,:); clear El
data.N.E2 = E2(1:2:end,:,:); data.C.E2 = E2(2:2:end,:,:); clear E2
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PRILOHA 3

function varargout = md viewer gui(varargin)
MD VIEWER GUI Application M-file for md viewer gui.fig
FIG = MD VIEWER GUI launch md viewer gui GUI.
MD VIEWER GUI('callback name', ...) invoke the named callback.

o\° o\

o\e

o\

Last Modified by GUIDE v2.0 07-Nov-2002 15:27:58
if nargin == 0 % LAUNCH GUI
fig = openfig(mfilename, 'reuse');

% fig position
if exist('md viewer gui.cfg', 'file'),
load('md viewer gui.cfg', '"POSITION VIEWER','-MAT')
set (fig, 'Position', POSITION VIEWER)
else
set (0, 'Units', 'characters'
ss =get (0, 'ScreenSize');
set (fig, 'Units', 'characters'
pos = get(fig, 'Position');
set (fig, 'Position’, [ss(3)-pos(3)-1, 1, pos(3), pos(4)])
end

% Use system color scheme for figure:
set (fig, 'Color',get (0, 'defaultUicontrolBackgroundColor'));

% Generate a structure of handles to pass to callbacks,
% and store it.

handles = guihandles(fig);

handles.ColorN = [0 1 0];

handles.ColorC = [0 0 1];

handles.ColorE = [1 0 0];

handles.ColorS = [1 1 0];

guidata(fig, handles);

set (handles.menu JET, 'Checked', 'on')

set (handles.menu_64C, "Checked', 'on')

ud.h name = [handles.menu SUMMER, handles.menu WINTER,...
handles.menu SPRING, handles.menu AUTUMN,
handles.menu COOL, handles.menu PRISM,...
handles.menu JET, handles.menu PINK,...
handles.menu COPPER, handles.menu BONE, ...
handles.menu GRAY, handles.menu HOT, ...
handles.menu HSV];

ud.h number = [handles.menu 128C, handles.menu 64C, ...

handles.menu 32C, handles.menu 16C];

ud.name = 'jet';

ud.number = 64;

set (handles.menu COLORMAP, 'UserData', ud)

set (handles.menu RAMPUP, 'Checked', 'on')
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set (handles.menu 644, "Checked', 'on')

ud.h name = [handles.menu RAMPUP, handles.menu RAMPDOWN, ...
handles.menu VUP, handles.menu VDOWN];

ud.h number = [handles.menu 1283, handles.menu 644, ...

handles.menu 323, handles.menu 16A];

ud.name = 'rampup';

ud.number = 64;

set (handles.menu ALPHAMAP, 'UserData', ud)

if nargout > 0
varargout{l} = fig;
end

elseif ischar(varargin{l}) % INVOKE NAMED SUBFUNCTION OR CALLBACK

try
if (nargout)
[varargout{l:nargout}] = feval (varargin{:});
else
feval (varargin{:});
end
catch
disp(lasterr);
end

end

////////////////////////////////////////////////////////////////////

////////////////////////////////////////////////////////////////////

function varargout = slider MIN X Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value',v)

set (handles.text CUT MIN X, 'String',sprintf('%d",v))

set (handles.patch MIN X, 'XData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([1 2 3 4],1)=v;

if get(handles.checkbox GLUE X, 'Value')==1,
set (handles.slider MAX X, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX X, 'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MAX X, 'XData', [v v v v])
vertices([5 6 7 8],1)=v;

end

vmax = get(handles.slider MAX X, 'Value');

if v > vmax,
set (handles.slider MAX X, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX X, 'String',sprintf('sd',v))
set (handles.patch MAX X, 'XData', [v v v v])
vertices([5 6 7 8],1)=v;

end

set (handles.patch CUT, 'Vertices',vertices)
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% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX X Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value',v)
set (handles.text CUT MAX X, 'String',sprintf('%d',v))

set (handles.patch MAX X, 'XData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([5 6 7 8],1)=v;

if get(handles.checkbox GLUE X, 'Value')==1,
set (handles.slider MIN X, 'Value',v);
set (handles.text CUT MIN X, 'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MIN X, 'XData', [v v v v])
vertices([1 2 3 4],1)=v;

end

vmin = get (handles.slider MIN X, 'Value');

if v < vmin,
set (handles.slider MIN X, '"Value',v);
set (handles.text CUT MIN X, 'String',sprintf('%d",v))
set (handles.patch MIN X, 'XData', [v v v v])
vertices([1 2 3 4],1)=v;

end

set (handles.patch CUT, 'Vertices', vertices)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MIN Y Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value', v)

set (handles.text CUT MIN Y, 'String',sprintf('%d",v))

set (handles.patch MIN Y, 'YData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([1 5 6 2],2)=v;

if get (handles.checkbox GLUE Y, 'Value')==1,
set (handles.slider MAX Y, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX Y,'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MAX Y, 'YData', [v v v v])
vertices([4 8 7 3],2)=v;

end
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vmax = get(handles.slider MAX Y, 'Value');

if v > vmax,
set (handles.slider MAX Y, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX Y, 'String',sprintf('sd',v))
set (handles.patch MAX Y, 'YData', [v v v v])
vertices([4 8 7 3],2)=v;

end

set (handles.patch CUT, '"Vertices', vertices)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX Y Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value',v)

set (handles.text CUT MAX Y, 'String',sprintf('%d",v))

set (handles.patch MAX Y, 'YData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([4 8 7 3],2)=v;

if get(handles.checkbox GLUE Y, 'Value')==1,
set (handles.slider MIN Y, 'Value',v);
set (handles.text CUT MIN Y,'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MIN Y, 'YData', [v v v v])
vertices([1 5 6 2],2)=v;

end

vmin = get (handles.slider MIN Y, 'Value');

if v < vmin,
set (handles.slider MIN Y, '"Value',v);
set (handles.text CUT MIN Y, 'String',sprintf('%d",v))
set (handles.patch MIN Y, 'YData', [v v v v])
vertices([1 5 6 2],2)=v;

end

set (handles.patch CUT, 'Vertices',vertices)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW,'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],guidata(gcbo))
end

function varargout = slider MIN Z Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value',v)
set (handles.text CUT MIN Z,'String',sprintf('%sd',v))
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set (handles.patch MIN Z,'ZData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([1 5 8 4],3)=v;

if get (handles.checkbox GLUE Z, 'Value')==1,
set (handles.slider MAX 7, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX Z,'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MAX Z,'ZData', [v v v v])
vertices([2 6 7 3],3)=v;

end

vmax = get(handles.slider MAX Z, 'Value');

if v > vmax,
set (handles.slider MAX 7, 'Value',v);
set (handles.text CUT MAX Z,'String',sprintf('sd',v))
set (handles.patch MAX Z,'ZData', [v v v v])
vertices([2 6 7 3],3)=v;

end

set (handles.patch CUT, 'Vertices', vertices)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX Z Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = round(get (h, 'Value'));
set (h, 'Value',v)
set (handles.text CUT MAX Z,'String',sprintf('%d',v))

set (handles.patch MAX Z,'ZData', [v v v v])
vertices = get (handles.patch CUT, 'Vertices');
vertices([2 6 7 3],3)=v;

if get (handles.checkbox GLUE Z, 'Value')==1,
set (handles.slider MIN 2, 'Value',v);
set (handles.text CUT MIN Z,'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MIN Z,'ZData', [v v v v])
vertices([1 5 8 4],3)=v;

end

vmin = get(handles.slider MIN Z, 'Value');

if v < vmin,
set (handles.slider MIN 2, 'Value',v);
set (handles.text CUT MIN Z,'String',sprintf('%d",v))
set (handles.patch MIN Z,'ZData', [v v v v])
vertices([1 5 8 4],3)=v;

end

set (handles.patch CUT, '"Vertices', vertices)
% plot

if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
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nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider TIME Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
[m,1]=min (abs (handles.HEADER.time-v));
v=handles.HEADER.time (1);
set (h, 'Value', v)
set (handles.text TIME, 'String',sprintf('sd',v))

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = checkbox GLUE X Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
v = get (handles.slider MIN X, 'Value');
set (handles.slider MAX X, 'Value',v)
set (handles.text CUT MAX X, 'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MAX X, 'XData',v*[1 1 1 1]

vertices = get(handles.patch CUT, '"Vertices');

vertices([5 6 7 8],1)=v;

set (handles.patch CUT, '"Vertices',vertices)
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))

end

function varargout = checkbox GLUE Y Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
v = get(handles.slider MIN Y, 'Value');
set (handles.slider MAX Y, 'Value',v)
set (handles.text CUT MAX Y, 'String',sprintf('%d",v))
set (handles.patch MAX Y, 'YData',v*[1 1 1 1]

vertices = get (handles.patch CUT, '"Vertices');

vertices([4 2 7 3],2)=v;

set (handles.patch CUT, 'Vertices',vertices)
end

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata (gcbo))

end
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function varargout = checkbox GLUE Z Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
v = get (handles.slider MIN Z, 'Value');
set (handles.slider MAX 7, 'Value',v)
set (handles.text CUT MAX Z,'String',sprintf('%d',v))
set (handles.patch MAX Z,'ZData',v*[1 1 1 1]

vertices = get(handles.patch CUT, '"Vertices');

vertices([2 6 7 3],3)=v;

set (handles.patch CUT, 'Vertices',vertices)
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = radiobutton N Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton C handles.radiobutton NC];
set (off, 'Value',0)

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW,'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo,[],quidata (gcbo))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = radiobutton C Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton N handles.radiobutton NC];
set (off, 'Value',0)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
md viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcho))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = radiobutton NC Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton N handles.radiobutton C];
set (off, 'Value',0)
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% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = radiobutton 3D Callback(h, eventdata, handles, varargin)

if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton X handles.radiobutton Y handles.radiobutton Z];

set (off, 'Value',0)

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata (gcbo))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = radiobutton X Callback(h, eventdata, handles, varargin)

if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton 3D handles.radiobutton Y handles.radiobutton 7];

set (off, 'Value',0)

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW,'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = radiobutton Y Callback(h, eventdata, handles, varargin)

if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton X handles.radiobutton 3D handles.radiobutton Z];

set (off, 'Value',0)

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end
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function varargout = radiobutton 7 Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h,'Value')==1,
off = [handles.radiobutton X handles.radiobutton Y handles.radiobutton 3D];
set (off, 'Value',0)

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,
md viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcho))
end
else
set (h, 'Value', 1)
end

function varargout = checkbox PREVIEW Callback(h, eventdata, handles, varargin)
% plot
if get(h,'Value')==1,
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = pushbutton PLOT Callback(h, eventdata, handles, varargin)
$ fprintf(1,'PLOT, called from: %s\n',get(h, 'Tag'))

set ([handles.figure GUI handles.figure DRAW], 'Pointer', 'watch')
% nove otevreny soubor, zmena casu, pushbutton PLOT
if stremp(get(h, 'Tag'), 'menu OPEN')|...

stremp (get (h, 'Tag'), 'slider TIME') ...

stremp (get (h, 'Tag"), 'pushbutton PLOT'),

d = md get time cut(handles.LOAD NAME,...
handles.HEADER, ...
get (handles.slider TIME, 'Value'));

handles.DATA = d;

if stremp(get(h, 'Tag'), 'menu OPEN'),
handles.axes DRAW = axes;
set (handles.axes DRAW, 'DefaultSurfaceVertexNormals', handles.NORMALS, ...
'DefaultSurfaceEdgeColor', 'none', ...
'DefaultSurfaceFacelighting', 'phong', ...
'DefaultSurfaceButtonDownFen', 'md viewer gui(''get coordinates Callback'',gcho) ')
else
axes (handles.axes DRAW)
cla
end

il=get (handles.slider MIN X, 'Value')-handles.HEADER.W(1)+1;
i2=get (handles.slider MAX X, 'Value')-handles.HEADER.W(1)+1;
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jl=get (handles.slider MIN Y, 'Value')-handles.HEADER.W

( )-h (2)+1
j2=get (handles.slider MAX Y, 'Value')-handles.HEADER.W(2)+1
kl=get (handles.slider MIN Z,'Value')-handles.HEADER.W(3)+1;
k2=get (handles.slider MAX 7, 'Value')-handles.HEADER.W(3)+1
for i=il1:i2,

for 3=j1:42,

for k=kl:k2
if get(handles.checkbox FILTER, 'Value')==0 |..

(get (handles.slider MIN F, 'Value')<=d.N.E1(i,],k) &...
get (handles.slider MAX F, 'Value')>=d.N.E1(i,3,k)),
if get(handles.radiobutton N, 'Value') [...

get (handles.radiobutton NC, 'Value'),
surface('XData', handles.BALL X+d.N.X(i,]
'"YData',handles.BALL Y+d.N.Y(i,]
'ZData',handles.BALL Z+d.N.Z(1,]
'CDhata', handles.ZEROS+d.N.E1(i,
'UserData', [it+handles.HEADER.W(
jthandles.HEADER.W (
k+handles.HEADER.W(
ITagll INI);
end
if get(handles.radiobutton C, 'Value') |...
get (handles.radiobutton NC, 'Value'),
surface ('XData', handles.BALL X+d.C.X(i,]
'"YData',handles.BALL Y+d.C.Y(1,]
'ZData',handles.BALL 7+d.C.Z(1,]
'CDhata', handles.ZEROS+d.C.E1(i,

'UserData', [it+handles.HEADER.W(
jthandles.HEADER.W (
k+handles.HEADER.W(

'Tag', 'C');

end
end
end
end
end
axis tight
axis equal

xlabel ('x'), ylabel('y'), zlabel('z'

% podle radiobuttonu nastavit view

if get (handles.radiobutton 3D, 'Value'), view(3); end
if get(handles.radiobutton X, 'Value'), view(-90,0); end
if get(handles.radiobutton ¥, 'Value'), view(0,0); end
if get(handles.radiobutton 7, 'Value'), view(0,90); end

c = caxis;

set (handles.text MIN C,'String',sprintf('s7.2e',c(1)))

set (handles.text MAX C,'String',sprintf('s7.2e',c(2)))

set (handles.slider MIN C,'Min',c(1), 'Max',c(2), 'Value',c(1)
set (handles.slider MAX C,'Min',c(1), 'Max',c(2), 'Value',c(2))

set (handles.text MIN A,'String',sprintf('s

2e',c(1)))
set (handles.text MAX A, 'String',sprintf('%7.2

1. o
T.2e',¢c(2)))
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set (handles.
set (handles.

slider MIN A,'Min',c(1), 'Max",c(2),'Value', c(1)
slider MAX A, 'Min',c(1), 'Max",c(2),'Value',c(2))

set (handles.

( text MIN F,'String',sprintf('%7.2e",c(1)))
set (handles.

(

(

text MAX F,'String',sprintf('%7.2e",c(2)))
slider MIN F,'Min',c(1), 'Max',c(2),'Value',c(1)
slider MAX F,'Min',c(1), 'Max',c(2), 'Value',c(2))

set (handles.
set (handles.

end

ri jine zmene, nic nenacita,
ouze vykresluje z matice, kterou uz ma nactenou

% MIN X, MBX X, MIN Y, MAX Y, MIN 7, MAX 7, LUE X, GLUE Y, GLUE Z
if stremp(get(h,'Tag'), 'slider MIN X') |...
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX X'

stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MIN Y'
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX Y'
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MIN 7'
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX 7'

stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MIN F'
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX F!

) )
(get( g') )
(get( g') )
(get( g') )
(get( g') )
(get( g') )
(get( g') )
(get( g') )
stremp (get (h, 'Tag"), 'checkbox GLUE X
(get ( g')
(get( g')
(get( g')
(get( g')
(get( g')
(get( g')
(get( g')

stremp (get (h, 'Tag"), 'checkbox GLUE Y
stremp (get (h, 'Tag"), 'checkbox GLUE 2
stremp (get (h, 'Tag'), 'radiobutton N')
stremp (get (h, 'Tag'), 'radiobutton C')
stremp (get (h, 'Tag"), 'radiobutton NC') |...

stremp (get (h, 'Tag'), 'checkbox FILTER') |...
strcmp (get (h, 'Tag'), 'checkbox PREVIEW'),

)I--
) ...
)l
.
I

Q

% vykreslit jina data
axes (handles.axes DRAW)

cla
il=get (handles.slider MIN X, 'Value')-handles.HEADER.W (1)
i2=get (handles.slider MAX X, 'Value')-handles.HEADER.W (1)
jl=get (handles.slider MIN Y, 'Value')-handles.HEADER.W(2)+1
j2=get (handles.slider MAX Y, 'Value')-handles.HEADER.W(2)+1
kl=get (handles.slider MIN 7,'Value')-handles.HEADER.W(3)
k2=get (handles.slider MAX 7, 'Value')-handles.HEADER.W(3)
for i=11:12,
for 3=71:32,
for k=kl:k2
if get(handles.checkbox FILTER, 'Value')==0 |...

(get (handles.slider MIN F, 'Value')<=handles.DATA.N.E1(i,],k) &...
get (handles.slider MAX F, 'Value')>=handles.DATA.N.E1(i,3,%)),
if get(handles.radiobutton N, 'Value') [...
get (handles.radiobutton NC, 'Value'),
surface('XData' handles.BALL X+handles.DATA.N.X(i,],k
'"YData', handles.BALL Y+handles.DATA.N.Y(i,],k
'ZData', handles.BALL Z+handles.DATA.N.Z(1i,7,k
'CData', handles.ZEROSthandles.DATA.N.EL (1,7,
'UserData', [ithandles.HEADER.W(1)-1,...

Joeo
Ve
Joee
k),...
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jthandles.HEADER.W(2)-1,...
k+handles .HEADER.W(3)-1, 78],...
lTaqll INI);
end
if get(handles.radiobutton C, 'Value') |...
get (handles.radiobutton NC, 'Value'),
surface('XData',handles.BALL X+handles.DATA.C.X(i,],k
'YData', handles.BALL Y+handles.DATA.C.Y(i,3,%k),
'ZData', handles.BALL Zthandles.DATA.C.Z(1,73,k),...
'CData', handles.ZEROSthandles.DATA.C.E1(i,],k),...
'UserData', [ithandles.HEADER.W(1)-1,...
jthandles.HEADER.W(2)-1,...
k+handles .HEADER.W(3)-1, 67],...
lTagll ICI);

)
)

end
end
end
end
end
axis tight

end

% 3D

if stremp(get(h, 'Tag'), 'radiobutton 3D'),
axes (handles.axes DRAW)
view(3)

end

$ X

if stremp(get(h, 'Tag'), 'radiobutton X'),
axes (handles.axes DRAW)
view(-90,0)

end

$Y

if stremp(get(h,'Tag'), 'radiobutton Y'),
axes (handles.axes DRAW)
view(0,0)

end

$ 1L

if stremp(get(h, 'Tag'), 'radiobutton 2'),
axes (handles.axes DRAW)
view(0,90)

end

% COLOR
if stremp(get(h, 'Tag'), 'checkbox COLOR'),

°

end

% ALPHA
if stremp(get(h, 'Tag'), 'checkbox ALPHA'),
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%

end

% ColorLim
if stremp(get(h, 'Tag'),'slider MIN C') |...
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX C'),

caxis(handles.axes DRAW, [get (handles.slider MIN C, 'Value'),...
get (handles.slider MAX C, 'Value')])
end

% Alphalinm
if stremp(get(h, 'Tag'),'slider MIN A") |...
stremp (get (h, 'Tag'), 'slider MAX A'),

axes (handles.axes DRAW)
alim([get (handles.slider MIN A, 'Value'),...
get (handles.slider MAX A, 'Value')])
end

% proved vzdy

axes (handles.axes DRAW)

if isempty(findobj(gca, 'Type', 'light')),
camlight

end

if get(handles.checkbox COLOR, 'Value')==1l,
set (findobj (gca, 'Type', 'surface'), ...
'FaceColor', 'flat'")
else
set (findobj (gca, 'Type', 'surface', 'Tag', 'N'), ...
'FaceColor', handles.ColorN)
set (findobj (gca, 'Type', 'surface'’, 'Tag', 'C'), ...
'FaceColor', handles.ColorC)
end

if get (handles.checkbox ALPHA, 'Value')==1,
alpha('color')
alpha('flat')
else
alpha ("opaque')
end
% excitated atom
if handles.HEADER.C(4) == 0, pom = 'N'; else pom = 'C'; end
set (findobj (gca, 'Type', 'surface', 'UserData', [handles.HEADER.C(1),...
handles.HEADER.C(2),...
handles.HEADER.C(3), ...
abs (pom) ]}, ...
'FaceColor', handles.ColorE)

set ([handles.figure GUI handles.figure DRAW], 'Pointer', 'arrow')

guidata (h,handles)
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function varargout = get coordinates Callback(h)
% Pozor, h je handle surface
fGUI = findobj('Type', 'figure', 'Tag', 'figure GUI');
set (fGUI, 'Name', ['MD viewer - ' sprintf('sd, %d, %d, (%c)', get(h, 'UserData'))])

handles = guidata (fGUI);

if isfield(handles, 'sel ball h') & ishandle(handles.sel ball h),
set (handles.sel ball h, 'FaceColor', handles.sel ball c)

end

handles.sel ball h = h;

handles.sel ball ¢ = get(h, 'FaceColor');

set (h, 'FaceColor', handles.ColorS)

guidata(£GUI,handles)

function varargout = menu FILE Callback(h, eventdata, handles, varargin)
% disp('FILE')

function varargout = menu OPEN Callback(h, eventdata, handles, varargin)
[fname, fpath]=uigetfile('*.plt', 'Load MD data file');
if fname == 0, return, end
% enable on

set (handles.axes VIEW, 'Visible', 'on')

set (findobj ('Enable', 'off'),'Enable','on')

set ([handles.slider MIN C, handles.slider MAX C,...
handles.text MIN C,  handles.text MAX C],'Enable','off')

set ([handles.slider MIN A, handles.slider MAX A, ...
handles.text MIN A,  handles.text MAX A],'Enable', 'off')

set ([handles.slider MIN F, handles.slider MAX F,...
handles.text MIN F,  handles.text MAX F],'Enable','off’

LOAD NAME = fullfile(fpath, fname);
HEADER = md get header (LOAD NAME);

handles.HEADER=HEADER;
handles.LOAD NAME=LOAD NAME;

minx = HEADER.W(1);
miny = HEADER.W(2);
minz = HEADER.W(3);
maxx = HEADER.W(4);
maxy = HEADER.W(5);
maxz = HEADER.W(6);

minxc = HEADER.C(1)-1;

1
minyc = HEADER.C(2)-1;
minzc = HEADER.C(3)-1;

!
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maxxc = HEADER.C(1)+1;
maxyc = HEADER.C(2)+1;

maxzc = HEADER.C(3)+1;

set (handles.text MIN X, 'string',sprintf('(%d)',minx))
set (handles.text MIN Y, 'string',sprintf('(%d)', miny))
set (handles.text MIN 7,'string',sprintf('(%d)', minz)

set (handles.text MAX X, 'string',sprintf('(%d)', maxx))
set (handles.text MAX Y, 'string',sprintf('(%d)', maxy))
set (handles.text MAX 7,'string',sprintf('(%d)', maxz))
set (handles.text CUT MIN X, 'String',sprintf('%d',minxc))
set (handles.text CUT MIN Y, 'String',sprintf('%d',minyc))
set (handles.text CUT MIN Z,'String',sprintf('%d',minzc))
set (handles.text CUT MAX X, 'String',sprintf('%d',maxxc))
set (handles.text CUT MAX Y, 'String',sprintf('%d',maxyc))
set (handles.text CUT MAX Z,'String',sprintf('%d',maxzc))

set (handles.slider MIN X, 'Min',minx, 'Max' maxx, ...
'"Value',minxc, 'SliderStep', 1/ (maxx-minx)*[1 1])
set (handles.slider MIN Y, 'Min',miny, 'Max',maxy, ...
'"Value',minyc, 'SliderStep', 1/ (maxy-miny)*[1 1]
set (handles.slider MIN 7, 'Min',minz, 'Max',maxz,...
'"Value',minzc, 'SliderStep', 1/ (maxy-minz)*[1 1])
set (handles.slider MAX X, 'Min',minx, 'Max',maxx, ...
'"Value',maxxc, 'SliderStep', 1/ (maxx-minx)*[1 1])
set (handles.slider MAX Y, 'Min',miny, 'Max', maxy, ...
'Value', maxyc, 'SliderStep', 1/ (maxy-miny)*[1 1]
set (handles.slider MAX 7, 'Min',minz, 'Max' maxz,...
'Value',maxzc, 'SliderStep', 1/ (maxz-ninz) *[1 1]

set (handles.text MIN TIME,'string',sprintf('(%d)' HEADER.time(1)))
set (handles.text MAX TIME, 'string',sprintf('(%d)', HEADER.time (end)))

set (handles.text TIME,'String',sprintf('sd', HEADER.time(1)))

set (handles.slider TIME,...
'Min', HEADER.time (1), "Max', HEADER.time (end), 'Value', HEADER.time (1), ...
'SliderStep', (HEADER.time (2)-HEADER.time (1)) / (HEADER.time (end)-HEADER.time (1)) *[1 1]

xlabel ('x")
ylabel ('y')
zlabel('z')
axis([minx maxx miny maxy minz maxz])

v = [minxc minyc minzc; minxc minyc maxzc; minxc maxyc maxzc; minxc maxyc minzc;...
maxxC minyc minzc; maxxc minyc maxzc; MaxxC maxyc Maxzc; MaxxC maxyc minzcl;

£f=1012345678 1562;,4873;,1584;2¢6173];

c=10010;,100;,010;,1200;010;100];

handles.patch CUT = patch('Vertices',v, 'Faces', f,...
'FaceVertexCData',c, ...
'FaceColor', 'flat', 'FaceAlpha',0.8);

handles.patch MIN X = patch([minxc minxc minxc minxc],...
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[miny maxy maxy miny],...

[minz minz maxz maxz],...

'g', "EdgeColor', 'none', 'FaceAlpha',0.25);
handles.patch MAX X = patch([maxxc maxxc maxxc maxxcl,...

[miny maxy maxy miny],...

[minz minz maxz maxz],...

'r','EdgeColor', "none', 'FaceAlpha',0.25);
handles.patch MIN Y = patch([minx maxx maxx minx],...

[minyc minyc minyc minyc],...

[minz minz maxz maxz],...

'g', 'EdgeColor', "none', 'FaceAlpha',0.25);
handles.patch MAX Y = patch([minx maxx maxx minx],...

[maxyc maxyc maxyc maxycl,...

[minz minz maxz maxz],...

'r', 'EdgeColor', 'none', 'FaceAlpha',0.25);
handles.patch MIN Z = patch([minx maxx maxx minx],...

[miny miny maxy maxyl,...

[minzc minzc minzc minzc],...

'q', 'EdgeColor', "none', 'FaceAlpha',0.25);
handles.patch MAX 7 = patch([minx maxx maxx minx],...

[miny miny maxy maxyl,...

[maxzc maxzc maxzc maxzcl,...

'r','EdgeColor', "'none', 'FaceAlpha',0.25);

view(3)

[)

% axis tight

% drawing figure
if isfield(handles, 'figure DRAW') & ishandle(handles.figure DRAW),
figure (handles.figure DRAW)
clf
else
if exist('md viewer gui.cfg', 'file'),
load('md viewer gui.cfg', 'POSITION DRAW','-MAT')
handles.fiqure DRAW = figure('Units','characters',...
'Position',POSITION_DRAW,...
'"Name', ['Drawing figure: ' LOAD NAME],...
"NumberTitle', "off');
else
pos = get (handles.figure GUI, 'Position');
handles.figure DRAW = figure('Units','characters’,...
'Position', [1, pos(2), pos(l)-2, pos(4)],...
'"Name', ['Drawing figure: ' LOAD NAME],...
"NumberTitle', 'off');
end
end

[handles.BALL X,handles.BALL Y,handles.BALL Z]=sphere(20); % 20
handles.BALL X=handles.BALL X*(.5;

handles.BALL Y=handles.BALL Y*(.5;

handles.BALL Z=handles.BALL 7*(.5;
handles.ZEROS=zeros (size (handles.BALL Z));

handles.NORMALS=cat (3,handles.BALL X, handles.BALL Y, handles.BALL Z);

guidata(h,handles)
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% plot
nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))

function varargout = checkbox COLOR Callback(h, eventdata, handles, varargin)
hs=findobj (handles.axes DRAW,'Type', 'surface');
if get(h, 'Value')==I,
set ([handles.slider MIN C, handles.slider MAX C,...
handles.text MIN C,  handles.text MAX C],'Enable', 'on')
else
set ([handles.slider MIN C, handles.slider MAX C,...
handles.text MIN C,  handles.text MAX C],'Enable','off")
end

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata (gcbo))
end

function varargout = checkbox ALPHA Callback(h, eventdata, handles, varargin)
hs=findobj (handles.axes DRAW, 'Type', 'surface');
if get(h, 'Value')==l,
set ([handles.slider MIN A, handles.slider MAX A, ...
handles.text MIN A,  handles.text MAX A],'Enable','on')
else
set ([handles.slider MIN A, handles.slider MAX A, ...
handles.text MIN A,  handles.text MAX A],'Enable', 'off'
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = checkbox FILTER Callback(h, eventdata, handles, varargin)
if get(h, 'Value')==l,
set ([handles.slider MIN F, handles.slider MAX F,...
handles.text MIN F,  handles.text MAX F],'Enable','on')
else
set ([handles.slider MIN F, handles.slider MAX F,...
handles.text MIN F,  handles.text MAX F],'Enable','off’
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata (gcbo))
end
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function varargout = slider MIN C Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
set (handles.text MIN C,'String',sprintf('s7.2e',v))

vmax = get(handles.slider MAX C,'Value');
if v >= vmax,

Vmax=v;

set (handles.slider MAX C,'Value', vmax);

set (handles.text MAX C,'String',sprintf('s7.2e',vmax))
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX C Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
set (handles.text MAX C,'String',sprintf('s7.2e',v))

vmin = get (handles.slider MIN C, 'Value');
if v <= vmin,

VIin=v;

set (handles.slider MIN C, 'Value',vmin);

set (handles.text MIN C,'String',sprintf('s7.2e',vmin))
end

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata (gcbo))
end

function varargout = slider MIN A Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
set (handles.text MIN A,'String',sprintf('s7.2e',v))

vmax = get(handles.slider MAX A, 'Value');
if v >= vmax,

VMax=v;

set (handles.slider MAX A, 'Value', vmax);

set (handles.text MAX A, 'String',sprintf('%7.2e',vmax))
end

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW,'Value')==1,

md_viewer_qui('pushEutton_PLOT_Callback',gcbo,[],guidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX A Callback(h, eventdata, handles, varargin)
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v = get(h, 'Value');
set (handles.text MAX A, 'String',sprintf('s7.2e',v))

vmin = get (handles.slider MIN A, 'Value');
if v <= vmin,

vmin=v;

set (handles.slider MIN A, 'Value',vmin);

set (handles.text MIN A,'String',sprintf('s7.2e',vmin))
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],guidata(gcbo))
end

function varargout = slider MIN F Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
set (handles.text MIN F,'String',sprintf('s7.2e",v))

vmax = get(handles.slider MAX F,'Value');
if v >= vmax,

Vax=v,

set (handles.slider MAX F, 'Value', vmax);

set (handles.text MAX F,'String',sprintf('%7.2e"',vmax))
end

% plot
if get(handles.checkbox PREVIEW,'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gchbo,[],quidata(gcbo))
end

function varargout = slider MAX F Callback(h, eventdata, handles, varargin)
v = get(h, 'Value');
set (handles.text MAX F,'String',sprintf('s7.2e',v))

vmin = get (handles.slider MIN F,'Value');
if v <= vmin,

vmin=v;

set (handles.slider MIN F,'Value',vmin);

set (handles.text MIN F,'String',sprintf('%7.2e',vmin))
end

% plot
if get (handles.checkbox PREVIEW, 'Value')==1,

nd viewer gui('pushbutton PLOT Callback',gcbo, [],quidata(gcbo))
end

function varargout = menu SETTING Callback(h, eventdata, handles, varargin)
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= menu COLORMAP Callback(h, eventdata, handles, varargin)

function varargout = menu COLORMAP NAME Callback(h, eventdata, handles, varargin)
ud = get (handles.menu COLORMAP, 'UserData');
set(ud.h name, 'Checked', 'off')
set (h, 'Checked', 'on')
ud.name = get (h, 'Label');
set (handles.menu COLORMAP, 'UserData', ud);
axes (handles.axes DRAW)
eval (['colormap (', ud.name, '(', num2str(ud.number), '))"']

function varargout = menu COLORMAP NUMBER Callback(h, eventdata, handles, varargin)
ud = get (handles.menu COLORMAP, 'UserData');
set (ud.h number, 'Checked', 'off')
set (h, 'Checked', 'on')
ud.number = str2num(get (h, 'Label'));
set (handles.menu COLORMAP, 'UserData', ud);
axes (handles.axes DRAW)
eval (['colormap (', ud.name, '(', num2str(ud.number), '))"']

function varargout = menu ALPHAMAP NAME Callback(h, eventdata, handles, varargin)
ud = get (handles.menu ALPHAMAP, 'UserData');
set(ud.h name, 'Checked', 'off'
set (h, 'Checked', 'on')
ud.name = get (h, 'Label');
set (handles.menu ALPHAMAP, 'UserData', ud);
axes (handles.axes DRAW)
eval (['alphamap(', ''"', ud.name, """, ', ', num2str(ud.number), ')']

function varargout = menu ALPHAMAP NUMBER Callback(h, eventdata, handles, varargin)
ud = get (handles.menu ALPHAMAP, 'UserData');
set (ud.h number, 'Checked', 'off')
set (h, 'Checked', 'on')
ud.number = str2num(get (h, 'Label'));
set (handles.menu ALPHAMAP, 'UserData', ud);
axes (handles.axes DRAW)
eval (['alphamap(', ''"', ud.name, """, ', ', num2str(ud.number), ')']

function varargout = menu EXIT Callback(h, eventdata, handles, varargin)
delete(gct)
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function varargout = pushbutton EXIT Callback(h, eventdata, handles, varargin)
delete(gcf)

function varargout = figure GUI CloseRequestFcn(h, eventdata, handles, varargin)
% disp('closerequest’)
delete(gcf)

function varargout = figure GUI DeleteFcn(h, eventdata, handles, varargin)
% disp('delete')

if isfield(handles,'figure DRAW') & ishandle (handles.figure DRAW),
POSITION DRAW = get (handles.figure DRAW, 'position');
save('md viewer gui.cfg', "POSITION DRAW','-MAT')
close (handles.figure DRANW)

end

POSITION VIEWER = get(gcf, 'position');
save('md viewer gui.cfg','POSITION VIEWER','-MAT', '-APPEND')
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PRILOHA 4

Program OMP Pi ! (C) Pelikan - Listopad 2002
! ***********;**
Implicit  None
Character*10  Nazev
integer*4d  pocet mist,i,n,nr(5),d,t,s,dl,d2,rl,r2,r3,tl,t2

parameter ( pocet mist = 32768)
integer*l  reg(0:7,pocet mist) ! Vyuziva CACHE => aZ 3x rychlejdi
real*4 secnds, save

data n/-3/nr/5*1/s/0/save/0./d1,d2,r1,x2,x3,t1,t2/1,2,3,4,5,6,7/
reg=0

req(dl,1)=4*2 ' Pi = (4/2+4/3) - (4/2"3+4/3"3)/3 + (4/2"5+4/3"5)/5 - ..
reqg(tl,1)=4*3

req(r2,1)=30

save=secnds (save)

lirite (Nazev,"('Pi 'I7.7)")pocet mist
Open(unit=1,file=Nazev//'.stav',action="write")

write(1,' ("' Pocet mist:'' I10/''n, nd, nr, s:''6I10,F11.0)")
1 pocet mist,n,nr,save
D print '('' Pocet mist:'' I10/''n, nd, nr, s:''6I10,F11.0)",
D 1 pocet mist,n,nr,save

Close (unit=1)
DoWhile (nr(r3).1t.pocet mist)

'Somp Parallel Sections Default (None)
!'Somp& Shared (nr, reg)

Somp& FirstPrivate(n,dl,d2,rl,r2,r3,t1,t2)
!'Somp& Private(i,d,t)

d=0
t=0
do i=nr(dl),pocet mist
d=d*10+req(dl, i) ! req(d2) := reg(dl)/4
reqg(d2,i)=ishft(d,-2)
d=iand(d, 3)
t=t*10+reg(tl, i) I reg(t2) := reg(tl)/9

reg(t2,1)=t/9
t=t-reg(t2,1)*9
end do
dowhile (nr(d2).1t.nr(dl).or.req(d2,nr(d2)).eq.0)
reg(d2,nr(d2))=0
reg(t2,nr(d2))=0
if(nr(d2).ge.pocet mist)Exit
nr (d2)=nr(d2)+1
end do

Somp Section
d=0 I reg(rl) = 4/2"n + 4/3"n
do i=pocet mist,nr(rl),-1
reg(rl,i)=dtreqg(dl,i)+reg(tl,i)
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d=0
if (reg(rl,i).ge.10) then
reqg(rl,i)=reqg(rl,i)-10
d=1
end if
end do
dowhile (nr(rl).lt.pocet mist.and.reg(rl,nr(rl)).eq.0)
nr(rl)=nr(rl)+l
end do

!'Somp Section
d=0
do i=nr(r2),pocet mist ! reg(r2) := reg(r2)/n
d=d*10+reqg(r2,1)
reg(r2,1)=d/n
d=d-req(r2,1i)*n
end do

'Somp Section
d=0
i=pocet mist
if (iand(n,2) .ne.0)then ! pi := pitreg(r3)
doWthile(i.ge.nr(r3).or.d.ne.0)
req(0,1)=reqg(0,1)+reg(r3,i)+d
d=0
if(reg(0,1).ge.10) then
req(0,1)=reg(0,1)-10
d=1
end if
i=i-1
end do
else ! pi := pi-reg(r3)
doWhile(i.ge.nr(r3).or.d.ne.0)
req(0,1)=reqg(0,1)-reg(r3,i)-d
d=0
if(reg(0,1).1t.0)then
req(0,1)=reqg(0,1)+10
d=1
end if
i=i-1
end do
end if

!Somp End Parallel Sections

i=d2
d2=d1
dl=i
i=t2
t2=tl
tl=1
i=r3
r3=r2
r2=rl
rl=i
n=nt+2
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i1 (Mod(n,1000) .eq.999.0r.nr(r3).ge.pocet mist)then
Open (unit=1,file=Nazev//'.stav',
1 action="write',access="APPEND')
i=s
s=secnds (save)
write(1,"("'n, nd, nr, s:''8I10)")n,nr,s,s-1
print  '('"'n, nd, nr, s:''8110)',n,nr,s,s-1
Close (unit=1)
end if
End Do

print '(''Tabulkove Pi:''F20.17)",2*asin(1d0)
print "('" Soucet rady:''i2''.''17il1)"', (reqg(0,1),1=1,18)

Open (unit=1, file=Nazev)

write(1,"(''Delka Eulerovy rady:''I//(1001i1))")n,
1 (reg(0,1),1i=1,pocet mist)

End

- 45 -



Vyzkumnd zprava Ustavu termomechaniky AV CR & 21322/02

PRILOHA 5

Program OMP Matrix failure ! (C) Pelikan - November 2002
! Khkkkkkkkkkkhkkxkkkkkkxxkkk %

Implicit  None

Integer*4 i

Integer*l Matrix(8,8)

Data Matrix/64*0/

'Somp Parallel Sections Default (None)
!'Somp& Shared (Matrix)
!Somp& Private (i)
'Somp  Section
Do i=1,8
Matrix(1,1)=Matrix(1,1)+1
Matrix(2,1)=Matrix(2,1)+1
End Do
'Somp Section
Do i=1,8
Matrix(3,1)=Matrix(3,1)+1
Matrix(4,1i)=Matrix(4,1)+1
End Do
!Somp Section
Do i=1,8
Matrix(5,1)=Matrix(5,1)+1
Matrix (6,1)=Matrix(6,1)+1
End Do
Somp Section
Do i=1,8
Matrix(7,1)=Matrix(7,1)+1
Matrix(8,1i)=Matrix(8,1)+1
End Do
!'Somp End Parallel Sections

Print "(8(' '8il))",Matrix
End
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PRILOHA 6

Program MPI Pi ! (C) Pelikan - Prosinec 2002
! khkkkkkkkkkkkxk

Use MPI

Implicit  None

Character*10  Nazev

integer*d  pocet mist,pn,pr,i,n,d,t,s

parameter (  pocet mist = 1000050

1, pn = ( pocet mist+3 )/4

1, pr = pn*4 )

integer*4  nreg(0:pn,3),w,bl,b2,hl,h2,status (MPI _STATUS SIZE)

integer*l  reg(-3:pr,3)

real*4 secnds, save

equivalence  ( nreg,reg )

Data n/1/w/1/b1/2/b2/3/h2/MPI REQUEST NULL/save/0./s/0/

Call MPI Init(i)
Call MPI COMM Size (MPI COMM WORLD,d, 1)
Call MPI COMM Rank (MPI COMM WORLD,t,1i)

If(d.1t.4)Then

If(t.eq.0)Print '(''Pocet procesoru:''I2''."'/
1 "'( Program musi byt spusten na 4 procesorech. )'')',d
Else

Select Case(t)

Case(0) ! reg := reg(horni)/4 + reg(dolni)/9
nreg=0

nreg (0,bl)=pocet mist

reqg(nreg(0,bl),bl)=-116 | 4*2*16 + 4*3

Do

d=0

t=0

do i=nreq(0,bl),1,-1
s=reg (i, bl)
d=iand(d, 3*16)
d=d*10+iand(s,15*16
t=t*10+iand (s, 15)
s=t/9
t=t-s*9
reqg(i,b2)=1iand(ishft(d,-2),15%16)+s

end do

nreq(0,b2)=nreg(0,bl)

Dolthile (nreg(0,b2).qgt.0.and.reg(nreg(0,b2),b2) .eq.0)
nreq(0,b2)=nreq(0,b2)-1

End Do

call MPI Wait(h2,status,i)
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If (nreg(0,bl).le.0)Exit
call MPI IsSend(nreg(0,b2),nreq(0,b2)+4,MPI BYTE,
1 1,1,MPI_COMM WORLD,h2, i)
i=bl
b1=b2
b2=1

Case(l) ! reg :=4/2"n+ 4/3"n

call MPI IRECV(nreg(0,w),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 0,1,MPI_COMM WORLD,hl, i)

Do
call MPI Wait(hl,status,i)
If (nreg(0,w).le.0)Exit
call MPI IRECV(nreg(0,bl),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 0,1,MPI COMM WORLD,hl,1)
d=0
do i=1,nreqg(0,w)
req(i,w)=d+iand(reqg(i,w),15)+iand (ishft (reqg(i,w),-4),15)
d=0
if (reg(i,w).ge.10)then
reqg(i,w)=reg(i,w)-10
d=1
end if
end do
call MPI Wait(h2,status,i)
call MPI IsSend(nreq(0,w),nreqg(0,w)+4,MPI BYTE,

1 2,2,MPI_COMM_WORLD,h2,1)
i=h2
b2=w
w=bl
bl=i
End Do

call MPI Wait(h2,status,i)

call MPI IsSend(nreg(0,w),nreq(0,w)+4,MPI BYTE,
1 2,2,MPI_COMM WORLD,h2,1)

call MPI Wait(h2,status,i)

2) ! reg := reg/n
call MPI IRECV(nreg(0,w),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 1,2,MPI_COMM WORLD,hl, i)

call MPI Wait(hl,status,i)
If (nreg(0,w).le.0)Exit
call MPI IRECV(nreg(0,bl),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 1,2,MPI_COMM WORLD, h1,1)
d=0
do i=nreqg(0,w),1,-1
d=d*10+reqg(i,w)
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reg(i,w)=d/n
d=d-reg(i,w)*n
end do
call MPI Wait(h2,status,i)
call MPI IsSend(nreg(0,w),nreq(0,w)+4,MPI BYTE,
1 3,3,MPI_COMM WORLD,h2,1)
n=n+2
1=b2
b2=w
w=bl
bl=i
End Do

call MPI Wait(h2,status,i)

call MPI IsSend(nreg(0,w),nreq(0,w)+4,MPI BYTE,
1 3,3,MPI_COMM WORLD,h2,1)

call MPI Wait(h2,status,i)

(3) ' Pl o:= (4/2+4/3) - (4/273+4/3"3)/3 + (4/275+4/3"5)/5 - ..
t=pocet mist

nreg=0

nreqg(0,b2)=t

lirite (Nazev,"('Pi 'I7.7)")t
Open(unit=1,File=Nazev//'.stav',action="'write")
write(l,'("'File: "'A'".stav'')')Nazev

print  '(''File: '"'A'".stav'')' Nazev
Close(unit=1)

call MPI IRECV(nreg(0,bl),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 2,3,MPI_COMM WORLD,hl,1)

save=secnds (save)

Do
call MPI Wait(hl,status,i)
if (Mod(n,1000) .eq.1.0r.nreqg(0,bl).1e.0) then
Open (unit=1,file=Nazev//'.stav',
1 action="write',access="APPEND')
d=s
s=secnds (save)
write(1,"("'n, reg(0
print  "(''n, reg(
Close (unit=1)
If (nreg(0,bl).le.0)Exit
end if
Do i=nreg(0,bl)+1,t
reg (i, b1)=0
End Do
t=nreq(0,b2)
call MPI IRECV(nreqg(0,b2),pocet mist+4,MPI BYTE,
1 2,3,MPI_COMM WORLD,hl,1)

), s:""4110) ")n,nreq(0,bl),s,s-d
0), s:""4110)',n,nreq(0,bl1),s,s-d

i=0
if (iand(n,2).eq.0) then ' Pi :=Pi t reg
doWhile(i.1t.nreqg(0,bl).or.d.ne.0)
i=i41
req(i,w)=reqg(i,w)+reg(i, bl)+d
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d=0
if (reg(i,w).ge.10) then
req(i,w)=reg(i,w)-10

d=1
end if
end do
else !'"Pi 1= Pi - reg
doWhile(i.1t.nreqg(0,bl).or.d.ne.0)
i=it1
reqg(i,w)=reg(i,w)-req(i, bl)-d
d=0

if (reg(i,w).1t.0)then
req(i,w)=reqg(i,w)+10
d=1
end if
end do
end if
n=n+2
i=bl
b1=b2
b2=1
End Do

Open (unit=1, file=Nazev)
write(1,"'(''Delka Eulerovy rady:''I//(100i1))")n
1, (reg(i,w),i=pocet mist,1,-1)

Case Default
Continue

End Select

End If

Call MPI Finalize(i)
End
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