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Ponizsze przyklady programéw stanowia uzupetnienie do ,Materiatow do ¢wiczen z
programowania w Fortranie 90, ktére Czytelnik powinien pozna¢ wczesniej. Pojawiajace si¢
w tek$cie odsylacze do numerow rozdziatéw dotycza ,Materiatow...” (jesli nie podano
inaczej).



Przyklad 1.
Znajdowanie pierwiastkow rownania kwadratowego.

Liczba pierwiastkow (i wzory na ich obliczanie) zalezg od znaku wyrdznika tréjmianu. Do
zaprogramowania schematu podejmowania decyzji w programie wykorzystujemy strukture
zagniezdzonych instrukcji blokowych if przedstawiona w rozdziale 3.3. W przypadku
pierwiastkéw zespolonych mozemy policzy¢ osobno cze$¢ rzeczywistg i urojong rozwigzania.
Poniewaz sg to liczby rzeczywiste, do przechowania ich warto$ci wystarczy zmienna typu
real.

Program moze mie¢ postac:
! znajdowanie pierwiastkow rownania kwadratowego
program p rown kw

implicit none
real a,b,c,delta, xl,x2,xre,xim

write(*,*) 'podaj wspolczynniki a,b,c w rownaniu'
write(*,*) " ax®2 + bx + ¢ = 0"
read(*,*) a,b,c

delta = b*b - 4*a*c
if (delta>0) then
x1 = (-b+sgrt(delta))/ (2*a)
x2 = (-b-sqgrt(delta))/ (2*a)
write (*,*) 'rownanie ma dwa pierwiastki rzeczywiste'
write(*,*) 'xl1 = ',x1
write(*,*) 'x2 = ',x2
else
if (delta<0) then
xre = -b/(2*a)
xim = sqgrt(-delta)/ (2*a)
write(*,*) 'rownanie ma dwa pierwiastki zespolone'
write(*,*) 'x1 = ',xre,' + i*¥',xim
write(*,*) 'x2 = ',xre,' - i*',xim
else
x1 = -b/(2*a)
write(*,*) 'rownanie ma jeden podwojny pierwiastek’
write(*,*) 'x = ',x1
end if
end if

end program p rown_ kw



Program mozemy zmodyfikowac¢ tak, aby pierwiastki zespolone przechowa¢ w zmiennych
typu complex:

! znajdowanie pierwiastkow rownania kwadratowego
program p rown_ kw

implicit none
real a,b,c,delta, x1,x2
complex z1,2z2

write(*,*) 'podaj wspolczynniki a,b,c w rownaniu'
write(*,*) ' ax®2 + bx + ¢ = 0'
read(*,*) a,b,c

delta = b*b - 4*a*c
if (delta>0) then
x1 = (-b+sqgrt(delta))/ (2*a)
x2 = (-b-sgrt(delta))/ (2*a)
write(*,*) 'rownanie ma dwa pierwiastki rzeczywiste'
write(*,*) 'xl = ',x1
write(*,*) 'x2 = ',x2
else
if (delta<0) then
z1l = (-b+sgrt(cmplx (delta)))/ (2*a)
z2 = (-b-sgrt (cmplx(delta)))/ (2*a)
write (*,*) 'rownanie ma dwa pierwiastki zespolone'
write(*,*) 'x1 = ',zl
write(*,*) 'x2 = "',z2
else
x1 = -b/(2*a)
write(*,*) 'rownanie ma Jjeden podwojny pierwiastek’
write(*,*) 'x = ',x1
end if
end if

end program p_ rown kw

Zwr6é¢my uwage na wykorzystanie funkcji cmplx do skonwertowania wartosci zmiennej
delta na liczbe zespolong przy wywotaniu funkcji sgrt. Dzigki temu uzyta zostanie
funkcja dzialajaca na argumencie zespolonym i zwracajaca wynik zespolony.

Uwaga: Program jest tylko przykladem zaprogramowania znanych z algebry wzorow. Nie
zawsze jest to rozwigzanie optymalne ze wzglegdu na dokladno$¢ rozwigzan; tym
zagadnieniem nie b¢dziemy si¢ tu zajmowac.



Przyklad 2.
Znajdowanie najwi¢kszego nietrywialnego podzielnika liczby naturalne;j.

Najwigkszy podzielnik liczby znajdziemy sprawdzajac podzielno$¢ danej liczby n kolejno
przez liczby mniejsze (tzn. n-1, n-2, ..., 3, 2). Pierwsza liczba, ktora da reszte z dziclenia
réwnga zero jest szukanym podzielnikiem (i mozemy wtedy zakonczy¢ przeszukiwanie). Jesli
natomiast zadna liczba do 2 wilacznie nie podzieli bez reszty liczby badanej, mozemy
stwierdzié, ze badana liczba jest pierwsza.

Do sprawdzenia podzielnosci liczby n przez k wykorzystamy funkcje mod. Warto$cia funkcji
mod (n, k) jest reszta z dzielenia n przez k (czyli jesli mod (n, k) jest rowne 0, to k jest
podzielnikiem n).

Przyktadowy program:
! znajdowanie najwiekszego podzielnika liczby naturalnej

program max p
implicit none
integer n,1i

write (*,*) 'podaj liczbe naturalna'
read(*,*) n

do i =n-1,2,-1
if (mod(n,i)==0) then
write(*,*) 'najwiekszy nietrywialny podzielnik = ',i
stop
end if
end do

write(*,*) 'podana liczba jest pierwsza'

end program max p



Przyklad 2a.
Rozklad liczby naturalnej na czynniki.

Jest to problem zblizony do poprzedniego. Zauwazmy jednak, ze po znalezieniu podzielnika
badanej liczby powinni§my bada¢ podzielno$¢ ilorazu (zaczynajac od ostatnio znalezionego
podzielnika), np. po stwierdzeniu, ze 36 dzieli si¢ przez 2, badamy, czy iloraz 36/2 czyli 18
dzieli si¢ przez 2, nastepnie badamy podzielnos¢ ilorazu 18/2 = 9 przez 2 a potem przez 3, itd.

Przyktadowy program ma postac:
! rozklad liczby na czynniki
program rozklad

implicit none
integer n,k,1i
logical podz

write(*,*) 'podaj liczbe naturalna'
read(*,*) n

podz=.false.

do i=2,n-1
do while (mod(n,i)==0)
if (.not.podz) then
write (*,*) 'rozklad podanej liczby na czynniki:'
podz=.true.
end if
write(*,*) 1
n=n/1i
end do
end do

if (.not.podz) write(*,*) 'podana liczba jest pierwsza'
end program rozklad

lloraz badanej liczby n przez ostatnio znaleziony podzielnik i przechowujemy w zmiennej n.
Nalezy zwr6ci¢ uwage, ze zmiana warto$ci n wewnatrz petli do nie ma wptywu na liczbe jej
przebiegdw (zabroniona jest tylko modyfikacja zmiennej sterujacej, czyli 1).

Petle do while wykorzystujemy do sprawdzania podzielno$ci przez aktualnie badany
podzielnik (czyli 1), tak dtugo, jak dlugo liczba si¢ przez niego dzieli.

Zmienna logiczna podz stuzy do przechowania informacji, czy znalezliSmy cho¢ jeden
podzielnik (przyjmuje wtedy warto$¢ . true.). Przy znalezieniu pierwszego podzielnika (i
tylko wtedy) wypisujemy tekst ‘rozktad podanej liczby na czynniki’. Jesli po sprawdzeniu
wszystkich liczb od 2 do n-1 zmienna podz ma warto$¢ .false., to znaczy, ze nie
znaleziono zadnego podzielnika, czyli badana liczba jest pierwsza.



Przyklad 3.
Znajdowanie najmniejszej wspolnej wielokrotnosci dwu liczb.

Algorytm znalezienia NWW liczb n i m jest nast¢pujacy: sprawdzamy podzielno$¢ n przez m,
nastepnie nN+n przez m, n+n+n przez m, itd. Pierwsza z badanych wielokrotnosci n, ktéra
podzieli si¢ bez reszty, jest szukang NWW. Nietrudno zauwazy¢, ze szybciej znajdziemy
rozwigzanie, jesli testujemy podzielno§¢ wielokrotnosci liczby wigkszej przez liczbe
mniejszg. Do wyboru mniejszej i wigkszej liczby z pary wykorzystaé mozemy funkcje min i
max (patrz Uzupehienie A).

Program:
! znajdowanie najmniejszej wspolnej wielokrotnosci dwu liczb
program nww

implicit none

integer n,m,1m, 1w, k

write (*,*) 'podaj dwie liczby naturalne'
read(*,*) n,m

k = 1w
do
if (mod(k,1lm)==0) then
write(*,*) 'NWW dla podanych liczb = ',k
exit
end if
k = k + 1w
end do

end program nww



Przyklad 4.

Znajdowanie najmniejszego (najwi¢kszego) elementu w podanym ciagu liczb oraz liczby
elementéw ciggu mniejszych od zera.

Weczytajmy ciag liczb z pliku zewnetrznego i przechowajmy go w jednowymiarowej tablicy.
Pierwsza liczba we wczytywanym pliku podaje, ile jest elementow ciggu (przechowujemy tg
wartos¢ w zmiennej n. Znalezienie najmniejszego (najwickszego) elementu w ciggu
realizujemy przegladajac tablice 1 porownujac jej elementy z zapamigtang wartoscig
najmniejszego (najwickszego) dotad znalezionego. Jesli trafimy na mniejszy (wigkszy)
zapamig¢tujemy nowa warto$¢. Oczywiscie na poczatku przegladania tablicy znalezione
minimum (maksimum) to pierwszy element. Zliczanie elementow spetniajacych pewien
warunek (np. < 0), realizujemy sprawdzajac ten warunek kolejno dla wszystkich elementow 1
zwigkszajac w razie potrzeby licznik znalezionych elementdéw, dla ktérych warunek jest
spelniony (w przyktadowym programie licznikiem jest zmienna nm0).

Program:

! znajdowanie najmniejszej 1 najwiekszej liczby w ciagu
! oraz liczby elementow ciagu mniejszych od zera

program minmax

implicit none

real, allocatable :: x(:)
real xmin, xmax

integer i, n,nmO

! wczytanie danych

open(ll,file="p4.dat"')

read(1l1l,*) n

if (n<l) then
write(*,*) 'za malo danych'
stop

end if

allocate(x(n))

do i=1,n
read (11, *) x(1i)

end do

close(11)

! znajdowanie najmniejszego 1 najwiekszego elementu ciagu

xmin = x (1)
xmax = x (1)
do i = 2,n

if (x(i)>xmax) xmax = xX (1)



1f (x(1)<xmin) xmin = x (1)

end do
write(*,*) 'najmniejsza liczba = ',xmin
write(*,*) 'najwieksza liczba = ', xmax

! znajdowanie liczby elementow ciagu mniejszych od zera

nmO0 = 0
do i =1,n
if (x(1)<0) nmO = nmO + 1
end do
write(*,*) 'liczba elementow ujemnych = ',nmO

deallocate (x)

end program minmax

Mozna zauwazy¢, ze w opisanym przykladzie nie musieliSmy zapamigtywaé wczytanych
elementow w tablicy. Zadanie mozna zrealizowaé sprawdzajac odpowiednie warunki dla
ostatnio wczytanego elementu ciggu (pozniej jego warto$¢ nie jest juz potrzebna).
Zmodyfikowany program:

! znajdowanie najmniejszej 1 najwiekszej liczby w ciagu
! oraz liczby elementow ciagu mniejszych od zera

program minmax
implicit none
real x,xmin,xmax
integer nmO, io

nmO = 0
open(ll,file="p4da.dat')
read(l1l, *,iostat=1i0) x
if (io/=0) then
write(*,*) 'za malo danych'
stop
end if
xmin = x
Xmax = X
if (x<0) nmO0O = nmO0 + 1

do
read (11, *,iostat=io0) x
if (io/=0) then

exit
end 1if
if (x>xmax) xmax = X

if (x<xmin) =xmin = x



if (x<0) nmO0O = nmO0 + 1
end do
close (11)

write(*,*) 'najmniejsza liczba = ',xmin
write(*,*) 'najwieksza liczba = ',xmax
write(*,*) 'liczba elementow ujemnych = ',nmO

end program minmax

W tym przypadku plik z danymi nie zawiera na poczatku wartosci okreslajacej liczbe
elementoéw ciggu. Przy czytaniu danych wykorzystaliSmy specyfikator iostat do okreslenia
zmiennej (w naszym przypadku io) przechowujacej kod btedu (patrz rozdziat 6.1). Jesli
wczytanie kolejnej warto$ci si¢ nie powiodto (bo w pliku nie ma wigcej danych), zmienna ta
przyjmuje wartos$¢ r6zng od zera, co jest dla nas sygnatem zakonczenia wczytywania .



Przyklad 5.
Sortowanie jednowymiarowej tablicy.

Prosty algorytm (tzw. proste wybieranie) uporzadkowania w kolejnosci rosngcej elementow
przechowywanych w jednowymiarowe;j tablicy jest nastepujacy:

- pierwszy element tablicy porownujemy po kolei ze wszystkimi po nim nast¢pujacymi i,
jesli sa w nieodpowiedniej kolejnosci, zamieniamy je miejscami

- po tym etapie mamy pewnos$¢, ze pierwszy element tablicy jest juz na swoim miejscu
(pozostale niekoniecznie)

- powtarzamy zatem procedure poroéwnujac drugi element tablicy z wszystkimi nastepnymi,
po tym przegladnieciu tablicy na pewno mamy elementy 1 i 2 na wlasciwych pozycjach

- procedur¢ kontynuujemy do chwili, az przedostatni element trafi na wlasciwe miejsce
(wtedy ostatni tez juz musi by¢ na wlasciwej pozycji).

Algorytm ten zastosujmy do uporzadkowania wczytanego z pliku ciagu liczb rzeczywistych:

! sortowanie jednowymiarowe]j tablicy
program sort

implicit none

real tmp

real, allocatable :: x(:)

integer i,j,n

character (30) nazwa

! wczytanie danych

write(*,*) 'podaj nazwe pliku danych'
read(*,'(a)') nazwa
open (ll, file=nazwa)
read(1l1l,*) n
allocate(x(n))
do i=1,n
read(11l,*) x(1i)
end do
close (11)

! sortowanie

do i = 1,n-1
do j = i+1,n

if (x(i)>x(3)) then
tmp = x(3)
x(3) = x(1)
x (i) = tmp
end if
end do
end do

! wypisanie wyniku

write(*,*) 'posortowana tablica:'
do i = 1,n

write (*,*) x (i)
end do

deallocate (x)
end program sort



W ten sam sposob posortowa¢ mozemy teksty w porzadku leksykograficznym (zaleznym od
przyjetego uporzadkowania znakoéw). Wystarczy w tym celu zmieni¢ typ tablicy x (oraz
zmiennej tmp) na znakowy (w ponizszym przyktadzie elementy tablicy to teksty o dlugosci
do 60 znakow).

! sortowanie jednowymiarowe]j tablicy

program sort
implicit none
character (60), allocatable :: x(:)
character (60) tmp
integer i,j,n
character (30) nazwa

! wczytanie danych

write(*,*) 'podaj nazwe pliku danych'
read(*,'(a)') nazwa
open(ll, file=nazwa)
read(1l1l,*) n
allocate(x(n))
do i=1,n
read (11, '(a)') x (i)
end do
close (11)

! sortowanie

doi=1,n-1
do j = i+1,n

if (x(i)>x(3)) then
tmp = x(3)
x(3) = x(1)
X (1) = tmp
end if
end do
end do

! wypisanie wyniku

write(*,*) 'posortowana tablica:'
do i =1,n

write(*,'(a)") x(i)
end do

deallocate (x)

end program sort

Program ten mozemy tez uzy¢ do posortowania liczb (bo zapis liczby to pewien tekst), wynik
moze by¢ jednak inny niz przy sortowaniu wg wartosci (np. sprawdz, jaka bedzie kolejnos¢
liczb 1, 2, 10). Warto tez sprawdzi¢ przez posortowanie odpowiedniego zestawu tekstow jaka
jest kolejnos¢ uporzadkowania liter (duzych i matych) oraz cyfr.



Przyklad 6.
Mnozenie macierzy.

Element z i-tego wiersza i j-tej kolumny macierzy C bedacej iloczynem macierzy Ai B (C =
AB) zadany jest wzorem:

ika
Cj = Zaikbkj
k=1

gdzie ika to liczba kolumn macierzy A. Poniewaz musimy obliczy¢ wszystkie elementy
macierzy C (tzn.dlai=1...iwaij=1 ... ikb), do wykonania mnozenia potrzebujemy trzech
zagniezdzonych petli.

Macierze w programie reprezentowane sg przez dwuwymiarowe tablice.

Niezbgdne dane program wczytuje z pliku ‘p6.dat’, zawierajacego w pierwszym wierszu
wymiary (liczbg wierszy i liczb¢ kolumn) macierzy A, w drugim wierszu wymiary macierzy
B, nastepnic zapisang wierszami macierz A i analogicznie macierz B. Po wczytaniu
wymiaréw macierzy nalezy sprawdzi¢, czy mnozenie jest wykonalne (czyli, czy ika = iwb).

Program:

! mnozenie macierzy

program mnozmac
implicit none

real, allocatable :: a(:,:),b(:,:),c(:,:)
integer iwa, iwb, ika,ikb
integer i,73,k

! wczytanie danych

open(ll,file="p6.dat")
read(1l1l,*) iwa,ika
read (11, *) iwb,ikb

if (ika/=iwb) then
write(*,*) 'tych macierzy nie da sie pomnozyc'
stop

end 1if

allocate(a(iwa, ika),b (iwb, ikb),c(iwa, ikb))
do i = 1,iwa
read(11,*) (a(i,j),j=1,1ika)
end do
do i = 1,iwb
read (11, *) (b(i,j),3=1,1ikb)
end do

close (11)

! mnozenie



do i =1,iwa
do j = 1,1ikb
c(i,j) = 0.
do k = 1,1ika
c(i,j) = c(i,3) + a(i,k)*b(k,3)
end do
end do
end do

! wypisanie wynikow

write(*,*) ' macierz A:'
do i =1,1iwa

write(*,*) (a(i,]j),Jj=1,1ika)
end do

write (*,*)

write (*,*) macierz B:'

do i = 1,iwb
write (*,*) (b(i,]j),j=1,1ikb)
end do

write (*,*)

write(*,*) ' iloczyn A*B:'
do i =1,1iwa

write(*,*) (c(i,3j),J=1,1ikb)
end do

deallocate(a,b,c)

end program mnozmac

W powyzszym programie zaprogramowaliSmy obliczanie wyniku mnozenia macierzy w
sposob jawny, bezposrednio programujac odpowiednie wyrazenie. W Fortranie 90 mozna
jednak skorzysta¢ z funkcji matmul zwracajace] jako wynik iloczyn podanych macierzy
(patrz Uzupetienie A):

! mnozenie macierzy

program mnozmac
implicit none

real, allocatable :: a(:,:),b(:,:),c(:,:)
integer iwa, iwb,ika, ikb
integer 1,3

! wczytanie danych
open(ll,file="p6.dat'")
read(1l1l,*) iwa,ika

read(1ll,*) iwb,ikb

if (ika/=iwb) then
write(*,*) 'tych macierzy nie da sie pomnozyc'



stop
end if

allocate(a(iwa,ika),b (iwb, ikb),c(iwa, ikb))
do i =1,1iwa
read (11,*) (a(i,3j),j=1,1ika)
end do
do i = 1,iwb
read(11,*) (b(i,3j),3=1,1ikb)
end do
close (11)

! mnozenie

c=matmul (a,b)

! wypisanie wynikow

write(*,*) ' macierz A:'
do i = 1,1iwa

write(*,*) (a(i,j),j=1,1ika)
end do

write (*,*)
write(*,*) ' macierz B:'
do i = 1,iwb
write(*,*) (b(i,3),J=1,ikb)

end do

write (*,*)

write(*,*) ' iloczyn A*B:'
do i = 1,iwa

write (*,*) (c(i,]J),j=1,1ikb)
end do

deallocate(a,b,c)

end program mnozmac



Przyklad 7.
Obliczanie iloczynu skalarnego dwu wektorow.

Iloczyn skalarny wektorow a = (as, ..., an) 1 b = (by, ..., bn) w przestrzeni N — wymiarowej
zadany jest wzorem

a-bzzN:aibi
i=1

W pierwszym przykladowym programie obliczanie iloczynu skalarnego zrealizujemy przy
pomocy funkcji rzeczywistej skalarny, ktorej argumentami beda dwie jednowymiarowe
tablice rzeczywiste przechowujace mnozone wektory.

= 3o

wida¢, ze mozemy ja policzy¢ jako pierwiastek z iloczynu skalarnego wektora samego z sobg.
Nasza funkcje uzyjemy zatem takze do obliczenia dtugosci wektorow.

Z definicji dtugosci wektora

Program:

! przyklad obliczania iloczynu skalarnego

program ilskal
implicit none

real, allocatable :: x(:),y(:)
real dlx,dly, sxy

integer i,n

character (30) nazwa

! wczytanie danych

write (*,*) 'podaj nazwe pliku danych'
read(*,'(a)') nazwa
open (11, file=nazwa)
read(1l1l,*) n
allocate(x(n),y(n))
do i=1,n
read (11, *) x(i),y (i)
end do
close(11)

! wywolania funkcji skalarny
dlx = sqgrt(skalarny(x,x))

dly sgrt (skalarny(y,vy))
sxy = skalarny(x,yVy)

deallocate (x,V)
! wypisanie wynikow
write (*,*) 'dlugosc wektora x = ',dlx

write(*,*) 'dlugosc wektora y = ',dly
write(*,*) 'iloczyn skalarny wektorow x i y = ',sxy



contains
! definicja iloczynu skalarnego
real function skalarny(x,y)

integer i
real x(:),y(:)

skalarny = 0.
do i = 1,size(x)

skalarny = skalarny + x(1i)*y (1)
end do

end function skalarny

end program ilskal

Deklaracje tablic w funkcji skalarny zapewniaja, iz tablica bedzie miata tyle elementow, ile
zostanie przestane jako parametr aktualny przy wywotaniu funkcji. Ile tych elementow jest,
dowiadujemy si¢ badajgc rozmiar tablicy x przy pomocy funkcji size (oczywiscie rozmiar
tablicy y ma by¢ taki sam). Zwr6¢my uwage, iz w funkcji skalarny dostgpna jest zmienna
n z programu gtéwnego (poprzez host association), zatem moglibySmy uzywaé jej wartosci
do okreslenia liczby elementéw tablicy zamiast size (x). Spowodowatoby to jednak, iz
napisana przez nas funkcja jest mniej uniwersalna (co staloby si¢, gdyby uzy¢ jej w
programie, w ktorym wymiar przestrzeni przechowano w zmiennej o innej nazwie, np. m ?).

W powyzszym programie dla przyktadu zaprogramowali§my wilasng funkcj¢ obliczajaca
iloczyn skalarny. W praktyce nie jest to potrzebne, poniewaz funkcja taka w Fortranie 90
istnieje 1 ma nazwe¢ dot product (Uzupelienie A). Zmodyfikowany program wyglada
nastepujaco:

! przyklad obliczania iloczynu skalarnego

program ilskal
implicit none

real, allocatable :: x(:),y(:)
real dlx,dly,sxy

integer i,n

character (30) nazwa

! wczytanie danych

write (*,*) 'podaj nazwe pliku danych'
read(*,'(a)') nazwa
open(ll,file=nazwa)
read(1l1l,*) n
allocate(x(n),y(n))
do i=1,n
read (11, *) x(i),y (1)
end do
close (11)

! wywolania funkcji obliczajacej iloczyn skalarny



dlx = sqgrt(dot product (x,x))
dly sgrt (dot product (y,y))
sxy = dot product (x,y)

deallocate (x,vVy)

! wypisanie wynikow

write(*,*) 'dlugosc wektora x = ',dlx
write(*,*) 'dlugosc wektora y = ',dly
write(*,*) 'iloczyn skalarny wektorow x i y = ',sxy

end program ilskal



Przyklad 8.

Obliczanie iloczynu wektorowego w przestrzeniu trojwymiarowej.

Do obliczenia iloczynu wykorzystamy podprogram, mimo iz wywolany bedzie on tylko raz
(uzyskamy jednak bardziej przejrzysty program). Przy okazji zobaczymy przyktad

programowania funkcji, ktérej wynikiem jest tablica.

Poniewaz dla uproszczenia umoéwiliSmy sie, ze

poprzez sktadowe mnozonych wektorow.

Program:

! obliczanie iloczynu wektorowego w przestrzeni trojwymiarowej

program il wektorowy
implicit none

real x(3),y(3),z(3)

integer 1

write (*,*)
read (*, *)
write (*,*)
read (*, *)

'podaj skladowe wektora x'
(x(1),1i=1,3)
'podaj skladowe wektora y'
(y(i),1i=1,3)

z=ilwek (x,Vy)

write (*,*)
write (*,*)

contains

'iloczyn wektorowy x 1 y wynosi:
(z(1),1i=1,3)

function ilwek (a,b)

real a(3),b(3),ilwek(3)

ilwek (1)
ilwek (2)
ilwek (3)

a(2)*b(3) - a(3)*b(2)
= a(3)*b(l) - a(l)*b(3)
= a(l)*b(2) - a(2)*b (1)

end function ilwek

end program il wektorowy

Zarébwno w programie gltéwnym jak 1 w podprogramie uzyliSmy statycznych deklaracji
rozmiarow tablic, poniewaz byty one z géry okreslone (zaprogramowany wzor stosuje si¢ dla

przestrzeniu trojwymiarowej).

obliczamy iloczyn w przestrzeni
trojwymiarowej, wszystkie wektory wystepujace w programie przechowujemy w tablicach
jednowymiarowych o trzech elementach. Sktadowe wektora wynikowego wyrazajg si¢ prosto



Przyklad 9.

Rozwiazywanie ukladu 3 rownan liniowych z 3 niewiadomymi z zastosowaniem wzorow
Cramera.

Nasz uktad réwnan ma postac:

a X+a,y+a,z=nh
ayX+a,y+a,z=Dh,
Ay X+a,,Y +ag,Z=h,

Warto$ci niewiadomych X,y i Z znajdujemy ze wzoroéw:

gdzie wyznacznik gtowny uktadu W to wyznacznik macierzy wspodtczynnikéw a (musi by¢
rozny od zera) a wyznaczniki Wy, Wy, W, otrzymujemy zastepujac w macierzy
wspotczynnikéw a odpowiednio 1, 2 lub 3 kolumne kolumng prawych stron rownan b.

W naszym programie musimy zatem policzy¢ cztery wyznaczniki; wykorzystamy do tego
celu funkcj¢ det, argumentem ktorej jest macierz 3x3. Oprocz tego przydatna bedzie
pomocnicza procedura copy, ktora w pomocniczej tablicy tmp umieszcza macierz
wspotczynnikow a i w miejsce jej kolumny o numerze kol umieszcza kolumng zadang przez
prawe strony rownan b.

Po obliczeniu gldéwnego wyznacznika uktadu powinnis$my sprawdzié, czy jest on rézny od
zera. Poniewaz jest to liczba rzeczywista, przyrownanie jej do zera niekoniecznie da
pozadany efekt (patrz rozdzial 3.2). Zamiast tego sprawdzamy, czy warto$¢ bezwzgledna
wyznacznika jest mniejsza od dostatecznie malej wartosci progowej eps. Warto$¢ t¢ zadamy
przy pomocy statej (z atrybutem parameter), aby w razie potrzeby zmiany tatwo bylo ja
odszukac.

Program:

! rozwiazywanie ukladu 3 rownan liniowych z 3 niewiadomymi metoda
! wyznacznikow

program wyznaczniki
implicit none

real, parameter :: eps=l.e-8
real a(3,3),b(3),tmp(3,3)
real w,wxX,wWy,wz,X,V,Z
integer 1,3

character (30) nazwa

! wczytujemy dane

write (*,*) 'podaj nazwe pliku danych'



read(*,'(a)') nazwa
open(ll,file=nazwa)

do i1 =1,3
read (11, *) (a(i,3),3=1,3),b(1)
end do
obliczamy wyznacznik glowny
w = det (a)
if (abs(w)<eps) then
write(*,*) 'wyznacznik glowny = 0'
stop
end if
obliczamy wyznaczniki wx, wy, wz

call copy(a,b,tmp,1)
wx = det (tmp)
call copy(a,b, tmp,2)
wy = det (tmp)
call copy(a,b, tmp, 3)
wz = det (tmp)
! obliczamy wartosci zmiennych
X = wx/w
Yy = wy/w
z = wz/w
write(*,*) 'rozwiazanie ukladu'
write(*,*) 'x = ',x
write (*,*) 'y 'y
write(*,*) 'z = "',z
contains

subroutine copy(a,b, tmp, kol)

real a(3,3),b(3),tmp(3,3)
integer 1i,3j,kol

do i=1,3
do j=1,3
tmp (1,3)
end do
end do

a(i,J)

do i=1,3
tmp (i, kol)=b (1)
end do

end subroutine copy

function det (a)

real a(3,3),det



det = a(l,1)*a(2,2)*a(3,3) + a(2,1)*a(3,2)*a(l,3) &
+ a(3,1)*a(l,2)*a(2,3) - a(l,3)*a(2,2)*a(3,1) &
- a(2,3)*a(3,2)*a(l,1) - a(3,3)*a(l,2)*a(2,1)

end function det

end program wyznaczniki

Atrybut parameter uzyty w odniesieniu do warto$ci eps, oznacza, iz jest to stata, ktorej
wartos$¢ nadano juz w deklaracji. Wartos$ci tej nie mozna juz w programie zmienic.



Przyklad 10.
Obliczanie funkcji €* poprzez jej rozwinigcie w szereg.
Odpowiednie rozwinigcie w szereg na postac:

2 3 n ooxi

x _ X _
" =14+ X+—+—+...+—+...= ) —
21 3 n! i I

Nalezy zauwazy¢, ze i-ty skladnik tej sumy otrzymujemy wymnazajgc sktadnik poprzedni,
tzn. (i-1)-szy przez x/i.

W naszym programie mozemy oczywiscie uwzgledni¢ jedynie skonczong liczbg cztonow
rozwinigcia szeregu.

Dla sprawdzenia zbiezno$ci naszego rozwinigcia w zalezno$ci od N i X, program oprocz sumy
szeregu wypisuje warto$¢ obliczong z uzyciem funkcji exp (x) .

Program:

! obliczanie funkcji exp jako sumy szeregu

program suma_ Sz
implicit none
real suma,skladnik,x
integer i,n

write(*,*) 'podaj x'
read(*,*) x
write(*,*) 'podaj liczbe czlonow szeregu'

read(*,*) n

suma = 1.
skladnik = 1.

do i = 1,n
skladnik = skladnik*x/1i
suma = suma + skladnik
end do
write (*,*) 'exp(x) z szeregu = ',suma
write (*,*) 'exp(x) z funkcji = ',exp(x)

end program suma_ Sz



Przyklad 11.

Calkowanie metodg trapezow.

W celu przyblizonego obliczenia catki oznaczonej z funkcji f(x) w granicach od a do b wykres
funkcji przyblizamy lamang dzielagc przedzial <a,b> na czeSci. Pole figury ograniczonej

tamang znajdujemy jako sume¢ pol utworzonych w ten sposob trapezéw; pole to jest
przyblizeniem szukanej calki.

£(x)

v

a=Xo X1 Xn-1 b = Xn

Zaktadajac, ze odcinek <a,b> podzielilismy na n rownych czg$ci (kazda o dhlugosci
h = (b-a)/n ), 0znaczmy a = Xo, b = Xn. Pole trapezu znajdujgcego si¢ pomiedzy Xi @ Xj+1 Wynosi
(trapez stoi na ,,boku”, zatem jego podstawy to wartosci funkcji w punktach Xi i Xi+1):

h f(Xi)+'f(XH4)l
2

Zauwazmy, ze podczas sumowania pol wszystkich trapezoOw wartosci funkcji w punktach X
dla i = 1,... n-1 bedziemy liczy¢ dwukrotnie. Znajdujemy zatem nastgpujacy wzor na pole
figury ograniczonej tamang (przyblizenie naszej catki):

n

HUCHIO )]

Uzbrojeni w t¢ wiedz¢ przystapmy do napisania programu, ktdry policzy calk¢ oznaczong z
funkcji sin(x)cox(x).

W programie uzyliSmy funkcji o nazwie f, definiujgcej catkowang funkcje. Dzigki temu
instrukcje w programie gtownym sa bardziej przejrzyste a do zmiany catkowanej funkcji
wystarczy jedynie modyfikacja podprogramu f.

Program:

! calkowanie metoda trapezow

program trapez
implicit none
real a,b,pi,h,x,s,calka
integer i,n



write(*,*) 'podaj granice przedzialu calkowania (w stopniach)'
read(*,*) a,b

write(*,*) 'podaj ilosc podzialow przedzialu'

read(*,*) n

i = 4.*atan(1.0e0)
= pi*a/180
pi*b/180
= (b-a)/n

=N e NN Vel
Il

0.

@]
I

do i =1
X = a
s = s

enddo

s =s + (f(a)+f(b))/2

calka = h*s

+ + 3

write(*,*) 'wartosc calki: ', calka
contains

real function f (x)
real x

f = sin(x) *cos (x)
end function f

end program trapez



Przyklad 12.
Odwracanie macierzy.

W rozdziale 11.3 omowiliémy wykorzystanie procedury 1a gesv z biblioteki Lapack95 do
rozwigzania uktadu rownan liniowych. ZauwazyliSmy tam, ze obliczenie macierzy odwrotnej
wymaga rozwigzania N uktadéw roéwnan o wspotczynnikach zadanych przez odwracang
macierz. Prawe strony tych réwnan tworzg macierz jednostkowa. Nasz program bgdzie zatem
prosta modyfikacjg programu z rozdz. 11.3: musimy jedynie zmieni¢ nieco wczytywanie
danych — wczytujemy tylko macierz A, natomiast tworzymy macierz B. Odpowiednio
modyfikujemy takze wypisywanie wyniku.

Przy kompilacji programu musimy pami¢ta¢ o dotgczeniu odpowiednich bibliotek (patrz
rozdz. 11.3).

Program:
! wyznaczanie macierzy odwrotnej

program macodwr
use la precision
use £95 lapack
implicit none

integer info, 1
real (dp) ,allocatable :: a(:,:),b(:,:)
integer, allocatable :: ipiv(:)

call czytajl()
call la gesv(a,b,ipiv,info)

if (info==0) then
call wypiszl ()
else
write(*,*) 'problemy'
end if
deallocate (a,b,ipiv)

contains

subroutine czytajl ()
integer i,j,n

open(ll,file="pl2.dat")
read(1l1l,*) n
allocate(a(n,n),b(n,n),ipiv(n))
do i=1,n

read (11, *) (a(i,Jj),j=1,n)
end do
close (11)
do i=1,n

do j=1,n

b(i,j) = 0.

end do

b(i,i) = 1.
end do

end subroutine czytajl



subroutine wypiszl ()
integer 1,3

open(ll,file="pl2.res")
do i=1,size (b, 1)

write(11,*) (b(i,73),3=1,size(b,2))
end do

end subroutine wypiszl

end program macodwr



Przyklad 13.
Obliczenia metoda Hiickela dla polienow cyklicznych.

Analizujac opis metody Hiickela (np. A. Golebiewski, Elementy mechaniki i chemii
kwantowej, rozdz.15.2) oraz metody rozwigzywania zagadnienia wlasnego w chemii
kwantowej (ibidem, uzupehienie F) stwierdzamy, Ze znalezienie energii i postaci orbitali
molekularnych dla cyklicznego polienu 0 n atomach wegla sprowadza si¢ do diagonalizacji
macierzy postaci:

a p, 0 0 - 0 f
By a By O o o 0
0 By @ B 0 - 0
0O - 0 . . B
B O - 0 By a]

Macierz ta ma wymiar n x n, jej elementy diagonalne majg warto$¢ oo za$ element
pozadiagonalny z i-tego wiersza i j-kolumny jest rowny fo, gdy atomy i i j sgsiadujg ze soba;
w przeciwnym wypadku element ten jest rowny 0. Poniewaz w czgsteczce atom i-ty sasiaduje
z atomami i-1 oraz i+1, wigc w wiekszosci wierszy macierzy elementy fo sasiaduja z
diagonalg (z wyjatkiem pierwszego i ostatniego wiersza, poniewaz atom 1 jest polaczony z n-
tym). Warto$ci ao I fo sa parametrami empirycznymi.

W zasadzie moglibySmy poszuka¢ w literaturze wartosci elementow ao i fo i uzy¢ w
Obliczeniach, wcale jednak nie rozjasnitoby to otrzymanego schematu poziomow
energetycznych.

Zwro¢my natomiast uwage na fakt, iz energia okreslona jest z doktadno$cig do stalej
addytywnej. Dodanie do elementéw diagonalnych powyzszej macierzy jakiej$ statej warto$ci
przesunie energie wszystkich pozioméw o te warto§€¢. Mozemy zatem umowic sig, ze o
przyjmujemy za zero energii (ktadac 0 jako warto$¢ tego elementu macierzowego). Z kolei
mozemy przyjaé, ze energie wyrazamy w jednostkach fo (czyli fo = 1). Wtedy nasza macierz
ma postac:

0 0 1
10 0

1 -1 0
0

S
10 - 0 1 0]

Pamieta¢ tylko musimy, ze jes$li energi¢ orbitalu obliczymy jako E, to po powrocie do
oryginalnych jednostek jestto ao + E-fo .



Po skonstruowaniu odpowiedniej macierzy musimy ja zdiagonalizowaé. Wykorzystamy w
tym celu podprogram la syev z biblioteki Lapack91. Na podstawie podrg¢cznika albo kodu
podprogramu ustalamy jego argumenty:

SUBROUTINE LA SYEV( A, W, JOBZ, UPLO, INFO)

a — dwuwymiarowa tablica rzeczywista zawierajaca diagonalizowang macierz; jesli jobz
jest rowne ‘V’, to po wyjsciu z podprogramu zawiera wektory wlasne macierzy (kolumnami)
w — jednowymiarowa tablica rzeczywista o dlugosci n; po zakonczeniu pracy procedury
zawiera wartosci wlasne macierzy

Jobz — zmienna znakowa (character) okreslajaca zadanie dla podprogramu (gdy jest
rowna ‘N’ obliczane s3 tylko wartosci wilasne, gdy jest rowna vV’ — wartosci i wektory
wlasne).

uplo — zmienna znakowa podajaca, czy w tablicy a zapisany jest gorny (‘U’), czy dolny
(‘L’) trojkat diagonalizowanej macierzy

info — zmienna catkowita; po wyjsciu z podprogramu jest rowna 0, jesli diagonalizacja
przebiegta pomyslnie

Pozostaje nam wobec tego skonstruowaé¢ macierz hamiltonianu (jak widaé wystarczy w
tablicy zapisac tylko jej gorny albo dolny (tak my zrobimy) trojkat (czyli element nad lub pod
glowna przekatng wraz z nig). Po zawotaniu procedury diagonalizujacej sprawdzamy, czy
zmienna info jest rowna 0 i jesli tak, to mozemy wypisa¢ wynik. Zwro¢ uwage, iz w
przyktadowym programie odpowiednikiem tablicy a jest tablica h a odpowiednikiem tablicy
w jest tablica e).

Oto program (przy kompilacji nalezy dotaczy¢ biblioteki i poda¢ lokalizacj¢ modutow — patrz
r.11.3):

! obliczenia metoda Hueckla dla polienow cyklicznych

program hueckel
use la precision
use £95 lapack
implicit none

real (dp), allocatable :: h(:,:),e(:)
integer info,i,j,n
character jobz,uplo

! konstrukcja macierzy hamiltonianu (dolny trojkat)

write(*,*) 'podaj liczbe atomow wegla'
read(*,*) n

allocate(h(n,n),e(n))
h =20.0
do i=2,n

h(i,i-1) = 1.0
end do
h(n,1) = 1.0

! wywolanie procedury diagonalizaujace]



jobz 'v!
uplo = 'L'

call la syev(h,e,jobz,uplo,info)

! sprawdzamy, czy diagonalizacja sie powiodla
! 1 wypisujemy wynik

if (info/=0) then

write (*,*) 'problemy'
else
write(*,*) ' !
write(*,*) 'energie orbitali i wspolczynniki kombinacji'
write(*,*) ' !
doi=1,n
write(*,'(''E = alphaO'',sp,£10.4,"'"*betal'"')"') e (1)
write (*,'(10£10.5)"') (h(j,1),3j=1,n)
write(*,*) ' !
end do
end if

deallocate (h,e)

end program hueckel

Uzycie odpowiednich modutéw Lapacka95 osiggamy przy pomocy instrukcji use (patrz
11.3).

Deskryptor sp w specyfikacji formatu w instrukcji wypisujacej energie oznacza zgdanie
poprzedzania liczby dodatniej znakiem +.

Przy poréwnaniu rozwigzan otrzymanych z uzyciem powyzszego programu z podrecznikiem
nalezy uwzgledni¢, ze dowolna kombinacja liniowa funkcji odpowiadajacych stanom
zdegenerowanym jest tez poprawnym rozwigzaniem. Stad wspotczynniki w orbitalach dla
benzenu mogg nie pokrywac si¢ z rozwigzaniem danym wzorami 15.58-15.61 z cytowanego
podrecznika A. Golebiewskiego.



Przyklad 14.
Bladzenie przypadkowe w jednym wymiarze.

Rozwazmy pijanego osobnika rozpoczynajacego ruch wzdluz kraweznika od latarni
(potozenie latarni przyjmujemy za poczatek uktadu wspotrzednych). Ze wzgledu na stan
upojenia alkoholowego krok do przodu i do tytu jest jednakowo prawdopodobny. Nalezy
znalez¢ srednig odleglo$¢ osobnika od latarni po wykonaniu n krokow.

Do symulacji przypadkowego ruchu wykorzystamy procedur¢ random number generujaca
liczby pseudolosowe o rozktadzie réwnomiernym w przedziale (0,1) (patrz r. 11.1). W
zalezno$ci od warto$ci zwroconej przez t¢ procedurge zwickszymy (krok do przodu) lub
zmniejszymy (krok wstecz) zmienng przechowujaca aktualng odleglo$¢ pijaka od latarni.
Dhugos¢ kroku przyjmujemy za jednostke dtugosci, czyli zmiana warto$ci zmiennej to +1 lub
—1. Wyboru migdzy tymi wartosciami mozemy dokona¢ odejmujac 0.5 od wartosci liczby
pseudolosowej 1 badajac znak wyniku (wartosci dodatnie i ujemne beda jednakowo
prawdopodobne). Czynno$ci te musimy powtorzy¢ nkrok razy, gdzie nkrok to liczba
krokéw wykonana przez delikwenta. Jest to tres¢ najbardziej wewnetrznej petli w programie.

Chcac znalez¢ $rednie przesunigcie osobnika po nkrok krokach symulacje powinniSmy
powtorzy¢ 1 policzy¢ $rednig z uzyskanych wynikow. Czynnosci te realizuje druga petla (ze
zmienng sterujacg i) — zwro¢ uwage, ze usredniamy warto$¢ bezwzgledng przesunigcia.

Poniewaz chcieliby$Smy zbada¢ zalezno$¢ przesunigcia pijaka od liczby wykonanych krokow,
wyposazamy program w najbardziej zewngtrzng petle zmieniajacg warto§¢ nkrok W
zadanych granicach. Pozostaje wczyta¢ dane, zainicjowa¢ generator liczb procedura
init random seed (patrz 11.1) i wypisa¢ wyniki.

Program (nalezy pamigta¢ o skompilowaniu go razem z plikiem initrs.f90 — patrz r. 11.1)
! bladzenie przypadkowe w 1 wymiarze

program JasPijaczek
use initrs
implicit none
real x
integer np,nkl,nk2,ns,nkrok,i,j,ip, suma

write(*,*) 'podaj zakres krokow (w.pocz, w.konc, przyrost)'
read(*,*) nkl,nk2,ns
write(*,*) 'podaj liczbe powtorzen'

read(*,*) np

! inicjalizacja generatora liczb pseoudolosowych
call init random seed()
open(l2,file="pijak.dat")

do nkrok = nkl,nk2,ns
write(*,*) 'nkrok = ',nkrok



do j = 1,nkrok
call random number (x)
x =x - 0.5
if (x<0) then
ip = ip - 1

else
ip = ip + 1
end if
end do
suma = suma + abs (ip)

end do

write (12,*) nkrok,suma/real (np)

write (*,*) nkrok,suma/real (np)
end do

close (12)

end program JasPijaczek

Zobaczmy na przykladowe wyniki otrzymane dla 1000 i 100000 powtorzen przy liczbie
krokéw zmieniajacej si¢ od 20 do 500:

20 T I T T I T T

15—

polozenie
S
|

e--o np = 1000
s e—e np = 100000 |
O 1 I 1 | 1 I 1 | 1
0 100 200 300 400 500

nkrok

Wida¢, ze przy zwigkszeniu liczby powtdrzen statystyczne fluktuacje malejg. Ksztalt
krzywych co§ nam juz moze sugerowac; aby si¢ upewnié, narysujmy wykres kwadratu
sredniego przesunigcia jako funkcje liczby krokow:
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Linie proste to linie najlepszego dopasowania do punktow.

Wyraznie widaé, ze $rednie przesunigcie jest proporcjonalne do pierwiastka kwadratowego z
liczby wykonanych krokéw:

przesunigcie ~ /NKrok



Przyklad 15.
Symulacja rozdzialu na kolumnie chromatograficznej.

Symulacje przeprowadzimy w sposob nastepujacy. Zatdézmy, ze proces przemieszczania si¢
substancji wzdtuz kolumny mozemy potraktowac jako seri¢ nastepujacych po sobie aktow, w
ktérych substancja z pewnym prawdopodobienstwem albo przemieszcza si¢ wzdtuz kolumny
o jednostkowg odleglos¢, albo pozostaje w miejscu.

W programie bedziemy bada¢ zachowanie si¢ 3 substancji a, b 1 ¢ rdéznigcych sie
prawdopodobienstwem przemieszczenia si¢ wzdhuz kolumny. W trzech jednowymiarowych
tablicach (a, b, c)bedziemy przechowywac aktualne potozenia czgstek. Ustalenie, czy czastka
przemiesci si¢ o jednostkowa odleglo$¢ sprowadza si¢ do wylosowania liczby z przedzialu
(0,1) (procedura random number — patrz rozdz. 11.1) i poréwnania jej z zadanym
prawdopodobienstwem przemieszczenia czastki. Po dokonaniu ustalonej liczby losowan dla
wszystkich czastek zliczamy czastki zajmujace okreslone potozenia. Wyniki tego zliczania
przechowywane sg w tablicach na, nb, nc (mozliwe jest tez, ze sprawdzana czastka opuscita
juz kolumne, wtedy nie zwigkszamy zadnego elementu tablicy).

Przy deklarowaniu tablic uzyjemy parametru dlugosc okreslajacego dlugos$¢ kolumny.

Wynikiem dziatania programu bedzie plik zawierajacy w kolejnych kolumnach potozenie w
kolumnie i liczbe czastek kazdego rodzaju znajdujacych si¢ na tym odcinku kolumny.

Program (przy kompilacji nalezy dotgczy¢ initrs.£90 —p.11.1)

! symulacja rozdzialu na kolumnie chromatograficzne]

program kolumna
use initrs
implicit none

integer, parameter :: dlugosc=200

integer, allocatable :: a(:),b(:),c(:)
integer na(dlugosc),nb(dlugosc) ,nc (dlugosc)
integer 1i,3j,n,ncz

real x(3),pa,pb,pc

write(*,*) 'podaj prawdopodobienstwa pa,pb,pc'’
read(*, *) pa,pb,pc

write (*,*) 'podaj liczbe czastek'
read(*,*) ncz
write (*,*) 'podaj liczbe krokow'

read(*,*) n
allocate(a(ncz),b(ncz),c(ncz))
call init random seed()
! startowe polozenia czastek
1,ncz
=1
1

) =



c(i) 1

end do

! transport czastek wzdluz kolumny

doi=1,n
do j = 1,ncz
call random number (
if (x(1).le.pa) a(j
if (x(2).le.pb) b (]
if (x(3).le.pc) c (3
end do
end do

x
) =
)
)

)

! zliczenie czastek zajmujacych okreslone polozenie

do i = 1, dlugosc
na(i) =0
nb(i) = 0
nc(i) =0
end do
do i = 1,ncz
if (a(i)<=dlugosc) naf(a(i)) = na(a(i)) + 1
if (b(i)<=dlugosc) nb(b(i)) = nb(b(i)) + 1
if (c(i)<=dlugosc) nc(c(i)) = nc(c(i)) + 1
enddo
open (13, file="kolumna.dat"')
do i = 1,dlugosc
write(13,*) i,na(i)/real(ncz),nb(i)/real (ncz),nc(i)/real (ncz)
end do

deallocate(a,b,c)
close (13)

end program kolumna

Ponizej przedstawiono wyniki symulacji dla 200000 czastek substancji o nastgpujacych
prawdopodobienstwach przemieszczenia: pa = 0.1 (niebieska), p» = 0.3 (czerwony), pc = 0.7
(zielony) po 100, 200, 500 i 1600 krokach.
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rozmywanie si¢ pasm w trakcie procesu.



