7600017 — Introducao a Fisica Computacional
Primeiro Projeto (prazo até 20/03/18)

Instrucoes

Crie um diretério “PROJ1_#usp” em /home/public/FISCOMP18/PROJ1
Proteja seu diretério para nao ser lido por “g” e “o”
Deixe no diretério apenas 5 arquivos, de nomes “exerl.f”,.... “exer5.f”

Os cbédigos devem seguir rigorosamente os padroes especificados abaixo para en-
trada/saida

Note: se deixar de fazer algum exercicio nao inclua o arquivo correspondente

Exercicios

1.

Vamos determinar a precisao de seu computador usando aritmética de ponto flutuante
em precisao simples e dupla. Para isso, crie um “loop” que soma uma variavel a ao
nimero 1 e testa se, a medida que a diminui, o resultado da soma difere do niimero
1. O menor valor que pode ser detectado para essa variavel é a chamada precisdo de
maquina. Inicie seu programa com a = 1 e va dividindo o valor por 2 a cada iteracao.
Faca isso para variavel de tipo real com precisao simples e dupla. Trabalharemos de
agora em diante sempre com precisao dupla. Dessa forma, forneca com precisao
dupla a area de um circulo de raio r. Vocé deve se certificar de que o valor usado
para a constante 7w possui a precisao desejada. Apds realizar testes com seu programa,
elabore a versao que devera ser despositada para correcao, respeitando rigorosamente
as especificagoes a seguir.

Leia, a partir do terminal, o raio r a ser considerado. Leia apenas essa entrada. A saida
do programa deve ser dada no formato exato a seguir: uma linha explicativa de sua
escolha, e.g. “PRECISAO SIMPLES”, seguida de linhas com o valor de a e da soma
1+ a, na mesma linha, ap6s cada iteracao do loop (sendo que a primeira corresponde a
a = 0.5 e a ultima corresponde a 14+ a = 1, ou seja, o peniltimo valor de a foi o menor
detectado). Faga isto para precisao simples e, logo em seguida, para precisdo dupla.
(Vocé pude pular linhas entre os resultados, se preferir.) Logo a seguir, imprima seu
resultado para a drea do circulo de raio r (em precisao duplal!) em uma linha, sendo
que o resultado numérico deve ser a ultima palavra da linha. Seu programa devera
ser escrito em fortran (para compilacdo com gfortran) e deve se chamar exerl.f,
necessariamente.

Como sera que o computador calcula eficientemente fungoes, como a exponencial ou
o seno? Considere a série de Taylor para sin(x) ao redor de x = 0. Supondo que o
erro cometido pelo truncamento da série corresponda ao primeiro termo desprezado,
de ordem 2V, quanto deve ser N para que sin(27) seja dado em precisao dupla (que
tomaremos como 1071%)? (para pensar antes de realizar o exercicio abaixo)

Como vocé mudaria o programa acima para calcular o cosseno do angulo z7 Imple-
mente o célculo da série de Taylor para o cosseno no programa exer2.f, que deve



ler apenas o angulo x (em radianos) a partir do terminal e fornecer, como saida, trés
linhas, contendo: i) o valor de cos(x) com precisao de 10715, ii) o valor de N corres-
pondente ao primeiro termo desprezado da série e iii) cos(x) calculado usando a fungao
em precisao dupla [se tiver curiosidade, compare os resultados de cos(z) e dcos(x)].

Qual o maior nimero inteiro (de tipo “integer”) que pode ser representado no com-
putador? escreva um programa para verificar o valor desse nimero, e.g. adicionando
sucessivamente 1 a um numero inteiro dado e testando a consisténcia do resultado.
(Vocé vera que mesmo um computador rapido pode ter dificuldade em realizar essa
tarefal) Agora, utilizando o valor encontrado, que chamaremos de Ny, determine o
maior nimero cujo fatorial pode ser representado como variavel de tipo integer, que
chamaremos de Nyax. E um ndmero pequeno, certo? Geralmente evitamos calcular o
fatorial de niimeros maiores do que 7yay, ou seu logaritmo (que é uma grandeza 1til
em varias situagoes fisicas), utilizando a aproximagao de Stirling

1
Inn!~nlnn —n + §ln(27rn).

Escreva um programa que forneca (no terminal) a seguinte “tabela”: para valores de
n de 1 até np.x (determinado a partir de Nyay), um por linha, forneca quatro colunas
com os valores de n, n!, Inn! e a correspondente aproximacao de Stirling, definida
acima. Mais precisamente, seu programa deve ler um nimero Np.x (que pode ser o
valor calculado acima, ou outro nimero menor) e dar como resultado/saida: o nimero
Nmax correspondente (como tultima palavra da primeira linha da saida) e, a partir da
linha seguinte, a tabela descrita acima. Note: na versao a ser entregue nao inclua o
calculo de Npax.

Escreva um programa para ordenar nimeros. Leia os nimeros inteiros N e M (M <

N) um por linha a partir do terminal. Leia N ntimeros reais (um por linha) a partir

do arquivo “ord_in.dat” e imprima, em ordem crescente, os M maiores numeros (um
) b

por linha) no arquivo “ord_out.dat”. Vocé pode supor que N < 1000 e que nao haja

nimeros repetidos na lista dada.

Uma matriz nao é um nimero, como sabemos. Um vetor multiplicado por uma matriz
resulta em um novo vetor, apontando em uma direcao diferente da anterior. No entanto,
para alguns vetores especiais, a multiplicacdo por uma matriz tera o mesmo efeito que
multiplica-los por um simples nimero, nao alterando sua dire¢ao. Para uma dada
matriz M, tais vetores especiais sao chamados de seus autovetores u, e os niimeros
correspondentes sao os autovalores: para cada autovetor @ temos um autovalor A
associado a sua multiplicacao por M

Mu = M.

Os autovalores e autovetores de uma matriz possuem propriedades importantes que
auxiliam no estudo de diversos problemas fisicos (em particular, sdo essenciais para o
estudo da mecanica quantical) e portanto sua determinagao é de grande importancia.
Ao mesmo tempo, trata-se geralmente de uma tarefa computacionalmente intensa, para
a qual foram desenvolvidos varios métodos visando maxima eficiéncia.

Vamos utilizar um “truque”, o chamado método das poténcias, para determinar o mais
alto valor de A (com maior médulo) para uma dada matriz M. Uma das propriedades



dos autovetores de matrizes fisicamente importantes é que, dada a matriz M, qualquer
vetor & do espaco estudado pode ser escrito como uma combinacao linear dos auto-
vetores u; (correspondendo aos autovalores \;) de M. Ao multiplicarmos um grande
numero de vezes k a matriz M (de dimensao n X n) por um vetor & arbitrario teremos
que apenas a componente de maior autovalor (que vamos supor que seja a de indice 1)
“sobrevivera”

Mkf = Mk(Clﬁl +CQ'IZQ... + Cnﬁn) = (Cl)\lf’ljl + ),

ja que, quanto maior o valor de k, maior serd a importancia relativa do primeiro termo
da soma acima. Dessa forma, podemos determinar A\; e u; por simples multiplicacoes
de matriz por vetor. Mais exatamente, a cada iteracao do método, uma estimativa
cada vez mais precisa para A; é obtida de

T - M %y,
MR =,
Tl - Tk
onde definimos 7, = M*Z. (Note que o valor de )\; acima corresponde ao passo

k + 1 do método.) Diremos que o valor encontrado para A\; no passo k tem precisao
€ se a diferenca entre as estimativas dos passos £ — 1 e k nao for maior do que e.
Elabore um programa para determinar estimativas para A; e u; correspondendo a
uma dada precisao € para A;. Leia, a partir do terminal: a precisdo € (na primeira
linha de entrada), a dimensao da matriz M (na segunda linha de entrada) e seus
elementos, linha por linha (com n colunas) nas linhas seguintes. Imprima como saida:
o valor de A\, como ultima palavra da primeira linha, seguido das posicoes do autovetor
correspondente, uma por linha. Suponha n < 20 e que M seja real e simétrica.



