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Введение
Передача информации
По мере развития сетевых технологий и скорости обработки данных компьютерами или отдельными узлами компьютера, встает проблема быстрой передачи большого объема данных. Для передачи данных на большие расстояния на данный момент чаще всего используются оптоволоконные каналы. Данный подход приобрел свою популярность из-за высокой скорости передачи данных, малом ослаблении сигнала на длительных дистанциях, устойчивости к внешним электромагнитным помехам. При передаче данных используется метод уплотнения сигнала, когда по одному каналу пускается несколько сигналов, основанных на разных длинах волн. Смешение разных сигналов в один называют мультиплексированием, а разделение сигнала на составляющие – демультиплексированием.
В устройствах мультиплексирования и демультиплексирования (описание устройств и особенностей применения изложены в [5]) возможно использование различных оптических устройств (призмы, дифракционные решетки, специальные зеркала). Обычно используются дифракционные решетки в комбинации с зеркалами, которые располагаются на пути света таким образом, чтобы сигнал нужной длины волны мог быть выделен из составного сигнала или добавлен в него.
Спектроскопия
Основным способом получения данных о составе вещества, образующего удаленные объекты, например звезды, планеты, кометы, является анализ спектра излучения, полученного телескопом. Этот метод называется спектроскопия (подробное описание метода изложено в [1]). Спектроскопия основана на разложении луча света на спектр и дальнейшем анализе энергии для каждой длины волны. Наиболее употребимы спектроскопы на основе дифракционных решеток, для их проектирования и построения необходимо точно рассчитать параметры основного элемента – дифракционной решетки.
Искусственные мышцы

С помощью искусственных мышц (пластиков, растягивающихся и сокращающихся под действием электрического поля, подробнее об искусственных мышцах в [18]) телевизоры и компьютерные мониторы смогут отобразить всю палитру естественных цветов. Крохотные управляемые призмы из этих материалов, возможно, станут пикселями дисплеев будущего. Если дифракционную решетку нанести на акриловый диэлектрический эластомер, то она будет растягиваться под действием приложенного электрического напряжения. В отличие от твердых материалов, управляемых механическими приводами, так называемая искусственная мышца, может практически мгновенно расширяться на 26–30% под действием электрического поля.

Дифракционная решетка


В простейшем случае дифракционная решетка (подробное описание различных типов дифракционных решеток изложено в [8]) представляет собой прозрачную стеклянную пластину, на которую нанесены на одинаковом расстоянии друг от друга штрихи одинаковой ширины. В общем случае дифракционной решеткой можно называть любую периодическую структуру, способную повлиять на амплитуду или фазу падающей на нее электромагнитной волны. Дифракционные решетки в зависимости от решаемых задач могут быть сделаны из разных материалов: металлы, оксиды металлов, стёкла, жидкости, газы; эти материалы могут, как пропускать световые волны, так и поглощать их. Решетки могут быть многослойные и однослойные, наиболее часто применяются двухслойные решетки – среда, из которой падает свет, защитная или оксидная пленка и среда, в которую проходит или поглощается световая волна.
Методы расчета дифракционных решеток


Существует много методов расчета дифракционных решеток (под расчетом понимается определение параметров отраженных и прошедших оптических порядков и ближнего поля на основе информации о падающем луче и параметрах решетки). Эти методы делятся на практические и теоретические. Практические методы анализируют уже существующие решетки с помощью проведения опытов и дальнейшей обработкой опытной информации. Теоретические методы основаны на построении математической модели решетки и расчета характеристик порядков на основе этой модели. 

Практические методы трудоемки и позволяют работать только с реально существующими решетками. Эти методы оправданы для анализа широко применяемых в производстве или простых дифракционных решеток.

В последние десятилетия с развитием вычислительной техники анализ решеток с использованием компьютерного моделирования получил бурное развитие. Данный подход включает в себя моделирование решетки, расчёт ее свойств и оценку применимости решетки для конкретной задачи. Также возможно производить расчет физических величин, которые трудноизмеримы для реальных решеток. К ним можно отнести параметры ближнего поля – значения токов, индуцированных световой волной на поверхности решетки, их нормальные и тангенциальные производные. Все существующие методы анализа дифракционных решёток схожи в одном – расчет решетки очень сложная с вычислительной точки зрения задача.


В работе представлен комплекс мер по повышению производительности одного из самых перспективных на сегодняшний день методов расчета дифракционных решеток – разделяющего метода. Эти меры не изменяют математической модели решетки, но на большинстве дифракционных решеток значительно повышают производительность разделяющего метода.
Постановка задачи

Несмотря на возросшую производительность современных персональных компьютеров и серверов, оптимизация кода является важной задачей. В особо ресурсоемких задачах оптимизация выходит на первый план, так как затраты на проведение оптимизации могут быть несравненно ниже, чем на использование более мощных компьютеров. Во многих случаях повышение производительности программного обеспечения позволяет расширить круг его применимости. 


В работе анализируются различные методы ускорения работы программ в применении к оптимизации расчета дифракционных решеток, и предлагается новый подход к оптимизации. Все рассматриваемые методы основаны на выделении общих значений и повторное их использование. Предлагается метод, который также основан на повторном использовании значений, необходимых для расчета дифракционных решеток и автоматизация стратегии сохранения этих значений с учетом ограниченности ресурсов памяти.
Методы ускорения расчета

Предвычисление необходимых значений


Статическое предвычисление подразумевает выделение константных подвыражений, значения которых могут понадобиться при расчетах. Например, есть функция, зависящая от одного дискретного параметра – exp(-ikt)/k!, при этом диапазон для этого параметра фиксирован или известен диапазон, в который с большой вероятностью попадает параметр функции. В этом случае перед компиляцией вычисляются значения функции для определенного набора точек, и эти значения используются при работе программы.

Динамические методы


Динамическое предвычисление – это расчет значений функций или каких-либо выражений во время выполнения программы и последующее их использование при работе программы. При расчете дифракционных решеток такими параметрами являются нормальные производные в определенных точках профиля, координаты профиля, коэффициенты распространения порядков в среде. Все эти значения вычислялись на основе параметров задачи и в общем случае для каждой задачи уникальны, но при работе програмы они неоднократно переиспользовальзовались.

Анализ и сравнение методов


Статическое предвычисление дает очень хорошие результаты – получается значительный выигрыш по времени занятости процессора, так как не тратится время на вычисления значений, а только на загрузку и дальнейший поиск. Этот метод может требовать значительных затрат по памяти в случае, если все значения загружаются в оперативную память и остаются там до окончания использования. Память, необходимая для хранения заранее сосчитанных значений, может быть оценена во время разработки программного продукта и на основе этой оценки может быть принято решение о целесообразности использования статического предвычисления.

Статическое предвычисление может применяться в небольшом количестве случаев, так как только узкий круг задач содержит в себе большое количество значений, вычисление которых основано на заранее определенных параметрах. Количество параметров может быть достаточно велико и при этом существенно превосходящим используемое количество. В этом случае затраты на поиск и загрузку необходимых значений превысят время, требуемое на их расчет.


В случае динамического предвычисления память используется более оптимально, так как вычисляются и хранятся только необходимые значения (или с небольшим излишком). К недостаткам можно отнести затраты времени на вычисления при заполнении структур хранения предвычисленных значений и поиск необходимого значения при использовании. При предвычислении требуется оценивать размер памяти, необходимый для хранения значений, и сравнивать этот объем с объемом доступной физической памяти на компьютере. Это необходимо, чтобы все требуемые параметры располагались в физической памяти, а не в файле подкачки, иначе производительность значительно снизится.


В задаче расчета дифракционных решеток все вышеперечисленные методы использовались, но их было недостаточно и требовалось дальнейшее повышение производительности.
Методы расчета дифракционных решеток

В силу хороших характеристик и перспективности для анализа дифракционных решеток применяются алгоритмы, использующие интегральные методы расчета дифракционных решеток.
Основные характеристики

Сравнение интегрального метода с остальными приведено в статье [6]. Этот метод является одним из самых перспективных методов расчета дифракционных решеток. Интегральный метод является строгим, он является первым широко применяемым методом, используемых в практических задачах. Этот метод является самым универсальным и мощным инструментом для исследования дифракции на решетках всех типов и диапазонов спектра. Во многих важных случаях интегральный подход является единственным известным и приемлемым с практической точки зрения способом точного предсказания эффективности дифракционной решетки (описание особенностей метода можно найти в [6, 7]).
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В силу своей универсальности и точности метод обладает большой вычислительной сложностью, предъявляются большие требования по объему памяти и времени процессора.

 
Для расчета одной решетки с точностью 8 знаков требуется несколько минут, а при проектировании решетки приходится считать до нескольких сотен решеток для выбора одного параметра. Сложные многослойные решетки могут рассчитываться несколько часов (временные характеристики приведены для компьютера с процессором Intel Pentium IV 2.8GHz и объемом памяти 1 Gb).
Реализованные алгоритмы расчета дифракционных решеток
Разделяющий и проникающий решающие алгоритмы являются на данный момент одними из самых эффективных методов расчета дифракционных решеток [10, 12, 14]. Разделяющий решающий алгоритм основан на недавно разработанном интегральном методе расчета матриц рассеяния для одной границы и применении его для расчета задач с многослойной дифракцией [13]. По определению, для применения этого метода существуют определенные ограничения на вид многослойной решетки: между любыми двумя неплоскими соседними слоями должно быть возможно провести два мнимых плоских слоя. Расстояние между такими мнимыми плоскими слоями может быть любое, в том числе очень близкое к нулю [9].

Ранее реализованный, так называемый проникающий алгоритм расчета дифракционной решетки, не требует разделения двух соседних неплоских границ. В этом смысле он является более общим [8, 15, 16].

Разделяющий решающий алгоритм находит быстрое решение для задачи с многослойной дифракционной решеткой с плоскими и/или с приближенными к плоским границами сред, используя результаты решения интегральных уравнений для каждой отдельной границы. Примером подходящей модели дифракционной решетки может служить решетка, состоящая из одной границы со случайным профилем и нескольких абсолютно плоских границ выше и/или ниже его. Параметры поля соседних плоских границ связываются при помощи известных коэффициентов Френеля. При этом вся многограничная задача может быть эффективно сведена к решению интегральных уравнений только для границ с неплоским профилем. Разделяющий решающий алгоритм в первую очередь предназначен для расчета эффективностей любых непокрытых дополнительными слоями решеток, в том числе шероховатых, и специфических типов решеток, покрытых одним или несколькими слоями. Этот метод необходим для рентгеновских дифракционных решеток и зеркал, покрытых одним или многими плоскими или, в случае неплоских, в достаточной степени толстыми слоями одинаковой формы, особенно для случая скользящего падения волн.

Проникающий решающий алгоритм сам по себе является реализацией интегрального метода расчета дифракционной решетки. Разделяющий решающий алгоритм для расчета многослойной дифракционной решетки использует данные, полученные интегральным методом для каждого слоя. Так как разделяющий решающий алгоритм может применяться для решения широкого класса задач, было принято решение максимально оптимизировать его учитывая специфику задач к которым он может быть применен, а также особенности реализации самого алгоритма.
Использование дифракционных решеток с повторяющейся структурой 

Как уже было сказано выше, разделяющий решающий алгоритм может применяться для определенного класса задач. Ограничение для этого метода – между любыми двумя границами всегда присутствует однородный слой ненулевой толщины с абсолютно плоскими мнимыми границами. Класс задач, к которым применим разделяющий решающий метод, можно разбить на подклассы.
Непокрытые решетки – это решетки с одной границей между подложкой, в которой сделан рельеф решетки и воздухом или другой верхней непоглощающей средой. Другое название таких решёток – сплошные, то есть сделанные в сплошном материале. Ограничение применимости  рассматриваемого метода накладывает требования на толщину слоев: если решетку покрыть  слоем с границей, полученной вертикальной трансляцией нижней границы (conformal coating) и имеющей толщину больше глубины этой границы, то такая покрытая решетка может рассчитываться разделяющим решающим методом.
Покрытые решетки - это решетки покрытые одним или несколькими слоями. Другое их название – многослойные, но это более широкий термин, который включает решетки, полученные в многослойном материале (например, прямоугольного профиля, вытравленного в многослойном зеркале).

 
Решетки, как и зеркала с прямолинейными границам, с повторяющейся структурой  слоев типичны в оптике. Если имеется два, для простоты, непоглощающих материала - один с показателем преломления n1 и толщиной d1, а другой n2 и d2 соответственно, подобранные таким образом, что n1*d1=n2*d2, то при нормальном падении (угол падения нулевой) оптические пути (произведение n*d) для этих слоев будут одинаковы и отраженные (преломленные) от различных границ волны будут складываться в фазе (противофазе). Если таких пар слоев достаточно много и суммарный сдвиг фазы по глубине многослойного покрытия большой, то можно получить отражение близкое к полному (при отсутствии поглощения) или, наоборот, сделав половинные толщины, близкое к полному пропускание. Такое явление в оптике получило название конструктивной интерференции. Оно широко используется в приборах как видимого – инфракрасного диапазонов, так и в рентгеновском – коротком ультрафиолетовом диапазонах. В первом случае достаточно использовать от нескольких пар слоев до нескольких десятков (их эффективное число зависит от соотношения n1/n2). Во втором случае из-за того, что действительные части показателей преломления всех материалов для рентгеновского излучения близки к единице, необходимо очень много слоев для осуществления конструктивной интерференции – обычно от нескольких десятков для короткого ультрафиолетового излучения до нескольких тысяч для жесткого (с малыми длинами волн) рентгеновского излучения. В реальной технологии при напылении одного материала на другой может происходить реакция или изменение физико-химических свойств, поэтому используются еще буферный слой, то есть это уже не пара а тройка различных слоев. Могут встречаться и две различные пары, то есть четверка различных слоев. Эти случаи редки, но их целесообразно учитывать. Более сложные комбинации, чем четверка различных слоев применяются довольно редко.
Распределение вычислительного времени разделяющего решающего метода

Как уже упоминалось, расчет дифракционных решеток очень ресурсоемкая задача. Предъявляются высокие требования по памяти и процессорному времени. Основной объем памяти требуется на хранение коэффициентов системы линейных уравнений и ее решение, на вспомогательные значения требуется менее 10% используемой памяти. Для решения системы уравнений был выбран хороший метод и его удачная реализация (метод основан на LU разложениях, подробное описание можно найти в [11]).
Расчет дифракционной решетки с помощью разделяющего решающего алгоритма можно разбить на три отдельных этапа: 
- подготовка параметров
- итерационная процедура:


- инициализация параметров и расчет матриц рассеяния для очередной 


   границы интегральным методом 

- подготовка данных для следующей итерации на основе полученных 

              данных
- подготовка результатов

Для повышения точности решения требуется повысить размер матриц рассеяния, рассчитываемых для каждой границы дифракционной решетки. Для многих задач при маленькой размерности матриц приближенное решение отличается от точного решения на несколько порядков, также может получиться, что поглощение было больше энергии падающего луча. Усложнение задачи всегда требует повышения точности, поэтому сложность задачи, равно как и повышение точности для простой задачи влекут за собой повышение вычислительной сложности.

При увеличении размерности матриц значительно увеличивается время работы итерационной процедуры. Время на инициализацию счета и подготовку результатов увеличивается незначительно. Инициализация счета заключается в предвычислении параметров профиля и констант распространения падающей волны, подготовка параметров – в вычислении параметров ближнего и дальнего поля по матрицам, полученным из итерационной процедуры.
В таблице приведено распределение времени по трем этапам расчета задачи с размером матриц 300:
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Наиболее перспективно оптимизировать фазу, которая занимает наибольшее вычислительное время – итерационная процедура. В пользу этого также говорит тот факт, что стадии инициализации и подготовки результатов малы по сравнению со временем работы итерационной процедуры.

При увеличении точности задачи временем, требующимся на подготовку данных для следующей итерации в итерационной процедуре, можно пренебречь (численная реализация алгоритма позволяет работать с матрицами размерности до 10000).

Каждая итерация в итерационной процедуре состоит из двух этапов: инициализация параметров и расчет матриц рассеяния для очередной границы интегральным методом, подготовка данных для следующей итерации на основе полученных данных. Из этих двух этапов основное время занимает расчет матриц рассеяния интегральным методом. В то же время сам интегральный метод реализован в достаточной степени оптимально и имеет хорошую производительность, что не позволяет существенно оптимизировать непосредственно его работу. Однако, для широкого класса задач, для которых применим данный алгоритм, есть возможность уменьшить количество вызовов интегрального метода, что и послужит основой для существенной оптимизации работы итерационной процедуры по времени.
Кэширование

При анализе класса задач, для которых используется разделяющий решающий алгоритм, было замечено что в широком их подклассе дифракционные решетки имеют повторяющуюся слоистую структуру, то есть имеют по два или несколько одинаковых слоев с одинаковыми профилями границ между ними. При расчете таких дифракционных решеток, однограничный интегральный метод неоднократно вызывается для расчета одинаковых границ, то есть с одинаковыми входными параметрами.

В работе предлагается метод оптимизации, основанный на хранении матриц рассеяния (будем называть этот метод кэшированием), рассчитываемых однограничным интегральным методом, и последующего их переиспользования. Предложенный метод является удачной комбинацией кэширования и динамического предвычисления. Отличительная его особенность состоит в том, что как и в случае кэширования данные записываются в память и удаляются из нее, то есть вытесняются более приоритетными с точки зрения расчета. Но при этом никогда не сохраняются данные, которые впоследствии не потребуются для переиспользования.

Основные достоинства этого метода состоят в том, что он может применяться совместно с уже используемыми методами и значительно повышать производительность. Для каждой конкретной задачи заранее можно определить, для каких границ целесообразно сохранять матрицы рассеяния и, таким образом, абсолютно точно предсказать объем памяти, который необходимо выделить для максимальной оптимизации решения данной задачи, а также сравнить этот объем памяти с максимальным допустимым объемом кэша и затем выбрать стратегию расчета данной задачи с учетом этого ограничения. Для тех случаев, когда данный метод не сокращает число вызовов интегрального метода расчета матриц рассеяния, на анализ многослойной структуры для выявления этого обстоятельства уходит ничтожно малое время по сравнению со временем решения любой задачи. Таким образом, в самом неудачном случае потери во времени будут минимальны и дополнительная память использоваться не будет. Алгоритм является гибким по отношению к изменению ограничения на максимальный размер кэша и выбирает оптимальную стратегию кэширования в процессе расчета задачи. Таким образом, он способен адаптироваться к изменениям ресурсов памяти, а также может быть легко применен для решения задач с использованием распараллеливания.

В работе предлагается реализация кэширования, производится обоснование выбора данной реализации, а также предлагается алгоритм автоматизации выбора оптимальной стратегии кэширования матриц с учетом ограничения на размер кэша.
Алгоритмы решения и их реализация
Способ представления дифракционной решетки

Существуют различные подходы к моделированию многослойной дифракционной решетки. Мы будем рассматривать многослойную дифракционную решётку как набор слоёв, из которых состоит решетка, и границ между этими слоями. Каждый слой определяется парой оптических параметров – комплексный показатель преломления и комплексная магнитная проницаемость и геометрических – ширина слоя (вертикальный сдвиг между границами) и горизонтальный сдвиг верхней границы, прилегающей к слою. Граница определяется своим профилем. Рассматриваются профили четырех типов: трапецеидальный, синусоидальная трапеция, полигональный и тригонометрический. Трапецеидальный профиль и профиль синусоидальная трапеция задается пятеркой геометрических параметров, один из которых однозначно определяется из четырех других. Полигональный профиль задается набором точек, которые соединяются между собой отрезками прямой. Количство точек фиксирована для каждого конкретного профиля, но является переменным значением и лежит в пределах от 2 до 10000. Схожая ситуация и для тригонометрических профилей, которые задаются двумя наборами коэффициентов при синусах и косинусах разложения функции в тригонометрический ряд.

Разделяющий решающий алгоритм


Разделяющий решающий алгоритм использует в качестве входных параметров всю многослойную структуру. Как было описано выше, основным этапом этого алгоритма является итерационная процедура, в которой на каждой итерации вызывается интегральный метод, рассчитывающий матрицы рассеяния для текущей границы, затем подготавливает на основе этих матриц промежуточные результаты и переходит к следующей итерации, либо к подготовке выходных параметров, если была рассчитана последняя граница. Входными параметрами для однограничного интегрального метода являются совокупность параметров одной границы и двух соседних слоёв, между которыми проходит эта граница.
Анализ многослойной структуры – разбиение на эквивалентные элементы
Можно выделить ряд параметров у пары соседних слоёв и границы между ними, которые полностью определяют матрицы рассеяния, получаемые из однограничного интегрального метода, для данной задачи. В случае совпадения выделенного набора параметров у двух или нескольких границ с прилежащими к ним слоями целесообразно переиспользовать матрицы рассеяния, рассчитанные однограничным интегральным методом, вместо того, чтобы неоднократно вызывать его для расчета с теми же входными данными.

Входных параметров задачи достаточно для того, чтобы перед применением основного алгоритма расчета однозначно определить, существуют ли в многослойной структуре повторяющиеся элементы. Для этого заведем структуру, которая представляет собой список из списков номеров границ. В каждом элементе такого списка будут находиться списки тех границ, которые одинаковы с точки зрения интегрального метода расчета. В данном случае актуально использовать именно структуру данных список, так как не будет выделения лишней памяти, в отличие от использования, например, статических массивов. По объему используемой памяти список и динамический массив будут различаться незначительно, но для списков при изменении размера не приходится проводить копирования данных в новый больший (меньший) массив, кроме этого над списками удобнее проводить операции вставки, удаления, а именно эти операции будут преобладать для данной структуры данных.
Создание такой структуры дает возможность в процессе расчета текущей границы интегральным методом принимать решение, требуется ли кэширование матриц рассеяния для данной границы, а также о возможности переиспользования или удаления уже сохранённого в память набора матриц.
Сравнение структур данных

Для определения совпадения набора параметров для двух границ с прилежащими к ним слоями потребовался подход, отличный от непосредственного сравнения всего набора параметров. Это связно с тем, что граница однозначно задается своим профилем, который может быть трапецеидальным, синусоидальной трапецией, полигональным или тригонометрическим. В случае трапецеидального профиля или синусоидальной трапеции набор параметров фиксирован и ограничен. Для полигонального и тригонометрического профилей количество определяющих их параметров является переменной величиной и может принимать довольно большие значения. Для реализации сравнения двух структур данных было решено использовать хэш-функцию, то есть сравнивать не сами данные, а рассчитывать значение хэш-функции от них, а затем хранить и сравнивать только эти значения. Для того чтобы в большом количестве случаев оптимизировать сравнение, оно производится в два этапа. На первом этапе хэш-функция вычисляется только для небольшого ограниченного, всегда фиксированного числа параметров. В них входят параметры слоев, прилегающих к границе и непосредственно тип границы. Дальнейшее сравнение происходит только в случае совпадения у границ хэш-кода, рассчитанного на первом этапе. В таком случае рассчитываются и сравниваются хэш-коды и для данных, относящихся непосредственно к форме профиля границы. Таким образом, для каждой границы каждый из двух хэш-кодов рассчитывается максимум один раз. Для некоторых границ хэш-код второго этапа, требующий наибольших затрат времени, не рассчитывается вовсе, в том случае когда для них не совпадает ни с одной другой границей хэш-код первого этапа. При непосредственном же сравнении параметров границ и слоев каждый раз бы приходилось полностью сравнивать две больших структуры данных до первого несовпадения, что значительно бы замедлило работу в случае, если в многослойной структуре присутствуют границы, отличающиеся, например, всего одним параметром. Таким образом, подход с использованием хэш-функции дает возможность быстро и эффективно сравнивать довольно большие объемы данных, а его разделения на два этапа дополнительно оптимизирует это сравнение.
Хэш-функция


В текущей реализации была выбрана хэш-функция (подробнее о хэш-функциях [3]) MD5 ввиду её доступности, универсальности и вполне достаточно малой вероятности коллизий (подробнее о верятности коллизий MD5 см. [4]). Дополнительное уменьшение вероятности коллизий происходит из-за того, что любые две границы сравниваются в два этапа, и хэш-функция считается дважды от разного по содержанию и объёму данных (доказательство этого факта приведено в [2]). В то же время, алгоритм в целом реализован гибко в том смысле, что вместо используемой хэш-функции можно подставить любую другую, никак не изменяя остальных компонент и общую архитектуру. Также можно подставить хэш-функцию, которая будет осуществлять прямое сравнение. В этом случае удастся избежать коллизий, но только за счет существенного проигрыша в производительности.
Алгоритм создания  списка эквивалентных границ


Итерационная процедура разделяющего решающего алгоритма проходит по границам многослойной решётки, начиная с нижней, то есть с максимальным номером до верхней, поэтому список списков эквивалентных границ целесообразно строить, начиная с границы, имеющей максимальный порядковый номер. Алгоритм состоит в том, что в качестве первого элемента списка добавляется номер последней границы. Затем последовательно просматриваются все границы вплоть до нулевой. Для текущей границы рассчитывается хэш-код первого этапа и последовательно сравнивается с хэш-кодами первого этапа всех элементов списка, начиная с первого. Если хэш-код первого этапа текущей границы не совпал с хэш-кодом ни одной из границ списка, то номер границы добавляется в конец списка в качестве головы нового списка эквивалентных границ. Если же первичные хэш-коды совпали, то для текущей границы рассчитывается хэш-код второго этапа, а при необходимости, если не был рассчитан ранее, и хэш-код второго этапа для границы в списке. В случае совпадения хэш-кодов второго этапа номер текущей границы помещается в конец списка, в голове которого находится граница, с которой у неё совпали значения обоих хэш-кодов. Если же не совпали хэш-коды второго этапа, то они сохраняются для обеих сравниваемых границ, если были посчитаны в первый раз и производится дальнейшее сравнение текущей границы с элементами других списков.
Разделяющий решающий алгоритм с использованием списка эквивалентных границ


Разделяющий решающий алгоритм на первом шаге рассчитывает границу с максимальным номером. На основе списка эквивалентных границ принимается решение, требуется ли сохранять матрицы рассеяния для последующего переиспользования. Затем элемент списка, содержащий максимальный номер границы, удаляется из списка. Перед расчетом текущей границы, производится её поиск в списке списков эквивалентных границ. Заметим, что номер текущей границы всегда находится в голове какого либо из списков с учетом специфики создания списка эквивалентных границ, описанного выше. Таким образом, количество сравнений при поиске минимально. Если для границы с текущим номером матрицы рассеяния уже сохранены в кэше, то они переиспользуются, а не рассчитываются однограничным интегральным методом. Затем номер границы удаляется из списка эквивалентных границ. Если же границ, эквивалентных данной не осталось, удаляется весь текущий список и матрицы рассеяния, сохраненные для таких границ. При необходимости вызывается однограничный решающий алгоритм и, если текущая граница имеет эквивалентные, матрицы рассеяния сохраняются в кэше.
Проблема ограниченности объема кэша и возможные подходы к её решению

На любом реальном компьютере присутствуют ограничения на объем физической памяти, поэтому приведенная стратегия кэширования требует оптимизации с учётом ограничения объема кэшированных данных. Например, на компьютерах с небольшим количеством оперативной памяти использование кэша повлечет вытеснение страниц с используемыми значениями в файл подкачки, что значительно понизит производительность. Поэтому логично избегать такого случая и ограничивать объем используемой памяти таким образом, чтобы оперативной памяти машины хватало для хранения значений. Заметим, что размер матриц известен при расчете задачи, а их количество для каждой границы фиксировано и равно восьми. Таким образом, можно заранее предсказать какого размера требуется кэш для максимальной оптимизации данной задачи и сравнить его с максимально возможным размером кэша на данной машине.

Одним из подходов к решению этой проблемы может служить анализ количества наборов эквивалентных границ. Для данной конкретной задачи этому числу однозначно соответствует объем требуемой для максимальной оптимизации памяти. Можно проанализировать последовательности номеров эквивалентных границ, сравнить их, выделить более приоритетные и кэшировать значения только для этих границ. Недостаток такого подхода в том, что понадобится определенное время для дополнительного анализа, а также есть вероятность, что в процессе расчета некоторый набор границ считается раньше других наборов и реально перестаёт занимать память кэша к моменту расчета других границ. 

Таким образом, принимать решение о том, какие матрицы хранить в кэше целесообразно непосредственно в процессе расчета задачи, анализируя структуру после расчета каждой границы. В этом случае, решение принимается только в том случае, когда кэш действительно полностью занят.


Также этот подход позволяет управлять размером кэша “на лету”. Это обеспечивает адекватную реакцию алгоритма на изменения объемов доступной памяти в процессе решения задачи из-за работы других приложений или в случае параллельного расчета задач.
Алгоритм работы с кэшем при его переполнении

Для решения проблемы переполнения кэша предлагается следующий алгоритм. Если рассчитанная граница имеет эквивалентные, но кэш уже заполнен, поочередно анализируются списки номеров эквивалентных границ, для которых значения уже помещены в кэш. Если среди них встречается список, менее приоритетный с точки зрения переиспользования значений, то значения матриц рассеяния для этого списка удаляются из кэша, а сосчитанные для последней границы помещаются в кэш.

Списки номеров границ сравниваются следующим образом. Значение первого эквивалентного номера сравнивается с номерами, находящимися в голове списков эквивалентных границ, для которых значения матриц рассеяния занесены в кэш. Если встречается номер меньше текущего, то значения матриц для него удаляются из кэша, а в кэш добавляются матрицы, рассчитанные для текущей границы.

Приоритетность границы состоит в том, что она будет считаться раньше других. Такой подход к приоритетности существенно лучше, чем, например, сравнение числа эквивалентных границ в списках, потому что в реальной ситуации может оказаться так, что более длинный список будет рассчитываться много позже, чем более короткий, но при  этом будет занимать кэш, который на данном этапе оптимально было бы использовать для более короткого, но вычисляющегося раньше списка.
Практическое внедрение
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Автоматизация выбора оптимальной стратегии кэширования матриц рассеяния была использована в программном продукте PCGrate-SX 6.3 (подробное описание продукта дано в [11, 13], DEMO-версия доступна на официальном сайте [17]). Планируется дальнейшая интеграция алгоритма с использованием распараллеливания с учетом гибкости предложенного алгоритма по отношению к максимальному размеру кэша в следующих версиях PCGrate-SX. 
На сегодняшний день программный продукт PCGrate-SX 6.2 широко используется в научных и образовательных учреждениях, например, NASA, California Institute of Technology, полный список официальных пользователей [17].
На графике представлена зависимость времени решения задачи от количества границ с учетом требований точности в случае, когда решетка состоит из одинаковых пар границ.
Выводы


Расчет дифракционных решеток очень сложная с вычислительной точки зрения задача. Даже после выбора наиболее хорошо себя зарекомендовавших алгоритмов расчета промежуточных и итоговых значений и проведения оптимизаций этих алгоритмов, расчет дифракционных решеток требует значительного времени. Необходимо найти метод по увеличению производительности расчета дифракционных решеток.
В работе проведен анализ трудоемкости стадий расчета дифракционных решеток разделяющим решающим методом, локализован наиболее вычислительно-сложный участок расчета. Предложенный алгоритм по увеличению производительности расчета дифракционных решеток показал свою эффективность на большом классе задач. Предложенный метод позволяет априорно оценивать увеличение производительности и объем памяти, необходимый для максимальной оптимизации каждой конкретной задачи с применением кэширования. Алгоритм является гибким по отношению к изменению ограничения на максимальный размер кэша и выбирает оптимальную стратегию кэширования в процессе расчета задачи.
Автоматизация выбора оптимальной стратегии кэширования матриц рассеяния была использована в программном продукте PCGrate-SX 6.3 и оправдала свое внедрение существенным повышением производительности.
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