Introducao a Fisica Computacional

Introducdo a programacao: tutorial
Esse tutorial apresenta comandos béasicos do Linux e do Fortran. Ele ndo é de forma alguma
exaustivo, mas serve aos propositos basicos do curso. Sugerimos fortemente que consulte os tuto-
riais de comandos na pégina do LEF (http://www.lef.ifsc.usp.br/index.php/computacional). Caso

deseje aprofundar seus conhecimentos em Linux e Fortran, existem iniimeros manuais disponiveis
na internet.

I. COMANDOS BASICOS DO LINUX

Todos o comandos do Linux podem ser rodados diretamente no terminal. Apresentaremos aqui apenas comandos
bésicos a serem utilizados ao longo do curso.

e mkdir — esse comando cria uma nova pasta dentro do diretério atual. Por exemplo, mkdir fiscomp cria uma
pasta chamada fiscomp;

e Is — lista os arquivos e pastas no seu diretério atual;
e pwd — comando que indica qual é o seu diretério atual;

e cd — comando utilizado para entrarmos em um diretério. Por exemplo cd fiscomp acessa o diretorio fiscomp. Se
vocé digitar cd .. vocé vai para o diretorio imediatamente acima.

e 1 — Ao teclar a seta para cima vocé acessa os comandos de linha previamente utilizados.

II. ESCREVENDO SEU CODIGO FORTRAN

O préximo passo é escrever o coédigo Fortran. Nesse curso, utilizaremos o editor de texto gedit.! Para acessi-lo,
basta digitar gedit & no terminal. O simbolo & é importante aqui para que vocé possa continuar a trabalhar na
mesma janela do terminal (caso contrario, precisard abrir outra janela caso deseje usar o terminal enquanto usa o

gedit):
o gedit & — abre o programa gedit no terminal.

Uma vez dentro do gedit, podemos agora criar nosso primeiro programa. Nossa sintaxe seguird aquela do Fortran-
77. Como exemplo inicial, crie o arquivo celsius.f dentro da pasta fiscomp. Esse arquivo conterd um programa que
transforma uma dada temperatura em Celsius para Fahrenheit. O programa segue abaixo:

program celsius2fahrenheit
implicit none
real*s tc,tf

write(*,*)

read(*,*)tc
if (tc .ge.

tf = * tc [

write(*,*)"Val

write(*,*) tf
else

write(*,*)'T
endif

STOP
end program celsius2fahrenheit

Comentarios:

1 Vocé pode wusar outro editor como o “vi” que ¢é nativo no Linux e roda diretamente no terminal (vide
http://www.lef.ifsc.usp.br/downloadFile/CartaoRefLinux.pdf).


http://www.lef.ifsc.usp.br/index.php/computacional
http://www.lef.ifsc.usp.br/downloadFile/CartaoRefLinux.pdf

e Todo c6digo Fortran se inicia com program e termina com end program, ou apenas termina com end;
e Nao é necessario dentear um cédigo Fortran. Mas ele fica mais facil de ler com essa pratica;
e Nao ha diferenca entre letras maitsculas e minudsculas;

e Ao longo do curso, sempre iremos declarar todas as varidaveis explicitamente. Por isso, os cédigos comecam com
implict none;

« Utilizaremos precisdo dupla sempre. Assim, todas as varidveis reais serdo declaradas como real*8;

o As fungdes read e write sdo bem parecidas. Uma 1é (read) alguma coisa e salva numa varidvel e a outra escreve
(write) o conteido de uma varidvel em algum lugar. Esse lugar pode ser um arquivo ou na tela (terminal);

e Em alguns casos, o programa precisa tomar uma decisdo baseada em algum resultado. Para isso existe a
estrutura de condicionais if;

Recomendacgoes:

 Tente sempre usar a logica mais efetiva possivel, i.e., aquela que utilize o menor nimero de operagdes e/ou que
utilize menos tempo de processamento.

e Tente sempre utilizar menos memoria.

e Seja eficiente na declaragdo de varidveis. Utilize a sintaxe do FORTRAN de que varidveis iniciando com
(i,j,k,l,m,n) sdo inteiras e as demais reais.

e Sempre que possivel, utilize | para comentar seu programa de forma razodvel e sem exageros. Isso é uma boa
pratica de programacao.

¢ Evite comandos “if” descecessarios.

e Em varidveis ou constantes reais, utilize a terminagdo correta eX, dX, ou qX ao final, onde X é o expoente
correspondente. Por exemplo, 1.d0, 0.23e0 ou 2.3e-1;

Uma vez que terminarmos o codigo, temos agora que o compilar. Ao contrario de, por exemplo, Python ndo podemos
simplesmente escrever o codigo e rodar. Em Fortran, temos que compilar o cédigo antes. Isso significa rodar um
programa (compilador) que cria um executdvel. Em nosso exemplo acima fazemos, devemos abrir o terminal no qual
o programa celsius.f estd localizado e digitar a seguinte linha de comando

gfortran -O celsius.f -o celsius.exe

Cada coisa depois do gfortran (compilador) significa algo:

e -O — faz com que o compilador otimize o cédigo gerado, para ficar mais rapido. Observagdo: essa é a le-
tra O maitscula e ndo o ntmero zero. Maiores detalhes sobre a otimizacdo podem ser encontrados em
https://gce.gnu.org/onlinedocs/gee/Optimize-Options. html;

e celsius.f — o nome do cédigo fonte a ser compilado;
e -0 celsius.exe — gera o programa executavel celsius.exe.

Para finalmente executar, ou rodar, o cédigo, digite no terminal
./celsius.exe

Temos assim a estrutura basica de um cédigo Fortran. Vamos agora discutir mais exemplos de c6digos Fortran.


https://gcc.gnu.org/onlinedocs/gcc/Optimize-Options.html

A. Lacgos

Quando queremos executar uma agao repetida vezes, utilizamos uma estrutura de loop ou lago. Em Fortran, isso é

feito pelo comando do:

do i = inicio, fim, passo
comandos a serem executados

enddo

Aqui, ¢ é um inteiro que é aumentado de passo em passo enquanto ¢ for menor ou igual a fim. Caso o passo seja
omitido (do ¢ = inicio, fim) subentende-se que o passo é igual a 1. Uma outra op¢do comum de lago é obtida se
utilizamos uma condicional onde executamos uma dada operagdo até que uma certa condi¢do de saida do lago seja
alcancada. Isso é implementado por meio do comando do while:

do while (condigao)
comandos a serem executados

enddo

Para ilustrarmos a aplicagdo de um lago, calcularemos a série de Taylor da funcao exponencial, ao redor de zg = 0,

em um ponto x qualquer

O program é esse que se segue

implicit none

: x,esum,ei,fac
open(10,file=
read(10,*)x,n

close(

esum
fac
do i=1,n

fac = fac*real(i,®)

ei

esum esum + el

write(
enddo

write(20,*)n+1,ex

close(20)

end program expserie

Alguns comentéarios sobre o cédigo:

open ( ;fila:

2 $3

T P -
e =142z + 20 + 30 + ...

e Lemos e escrevemos as variaveis em arquivos. Note que o arquivo de entrada ja deve existir antes de rodarmos
o programa. O arquivo de saida é gerado durante a execugao. Associamos a cada um dos arquivos um numero
inteiro (10 e 20 nesse exemplo). Nunca utilize os niimeros 5 e 6 para trabalhar com arquivos, pois eles sdo
especiais: 5 é o teclado e 6 ¢ a tela (do terminal);

e O * nos comandos para ler e escrever quer dizer que utilizaremos uma formatacao livre;

e Nesse programa, utilizamos varidveis inteiras e reais de precisao duplas. Elas devem ser declaradas separada-

mente;

e Por uma questao de precisdao numérica, calculamos o fatorial como um niimero real. Para transformarmos um
inteiro int em um ndmero real de precisdo dupla utilizamos a funcdo real(int,8). Aqui o 8 quer dizer precisao
dupla. Para precisao simples (quadrupla) utilizamos 4 (16);



e Podemos comparar o valor da série com o valor exato. Para isso utilizamos a fun¢ao intrinseca do Fortran EXP.

Um exemplo similar é o dado pelo célculo da soma da seguinte progressao geométrica (PG)

1
1+z+x2+$3+~~:m, lz| < 1. (1)

Claramente, podemos entender a PG como a série de Taylor da fungao 1/ (1 — ), expandida ao redor da origem.
Para esse programa, utilizaremos a condicional do while para verificar a convergéncia da série até a precisao desejada

program pg

integer i,n,nmax
real*38 x,eps,xi,xsum

open(10,file='pg.in")
read(10,*)x,eps, nmax
close(10)

xsum=0.0do

xi=1.0d0

i=0
open(20,file="'pg.dat')

do while ((abs(xi).gt.eps).and.(i <= nmax))

Xi=x**i

xsum=xsum + xi

i=i+l

write(20,*)i,xsum,xi
enddo

write(20,*)xsum,1.0d0/(1.0d0-x)
close (20)

end program

Alguns comentérios sobre o cédigo:
¢ Diferentemente do do, aqui temos que incrementar o valor do contador ¢ manualmente;

e Temos que tomar cuidado com os valores de entrada das variaveis contidas no do while. Tenha certeza de o lago
serd executado;

« Veja que enquanto o i-ésimo termo da série, x*, possuir um médulo menor que a tolerdncia eps continuamos a
executar o lago. A outra opg¢ao de saida é se somarmos um numero de termos maior que um ndmero maximo
preestabelecido, nmax. Note que nesse ultimo caso a tolerancia pode nao ter sido ainda alcangada. Essa segunda
opc¢ao é importante para evitar que o cédigo fique rodando indefinidamente no caso de alguma patologia;

e Como no caso da exponencial, podemos verificar nossa resposta comparando-a diretamente com a resposta
exata.

B. Matrizes, vetores e sub-rotinas

O Fortran também apresenta uma maneira conveniente para trabalharmos com vetores e matrizes. Sua defini¢ao
ocorre da seguinte forma



integer n
parameter (n=4)
real*8 mat(n,n), vec(n)

Alternativamente, pode-se usar

integer,parameter :: n=4
real*8, dimension (n,n) :: mat
real*8, dimension (n) :: vec

Definimos o inteiro n, dimensao da matriz, como um parametro. Isso é conveniente, pois para mudarmos a dimensao
da matriz basta mudarmos o valor do parametro n e recompilarmos o cédigo. Veja também que a defini¢cdo de matrizes
e vetores é direta: mat(n,n) é uma matriz n x n e vec(n) é um vetor n-dimensional. Como exemplo do uso de matrizes
e vetores, considere a operacdo na qual multiplicamos uma matriz M, n X n, por um vetor n-dimensional "

¥ =ML,

que em termos de componentes fica

n
=1

Essa equagao pode ser diretamente implementada no Fortran como

1
! Loop que faz a multiplicacdo de uma matriz por um vetor
]
do i=1,n
msum=0.0d0o
do j=1,n
msum=msum + mat(i,j)*x(j)
enddo
y(i)=msum
enddo

Temos assim um algoritmo muito simples para realizar essa multiplicagdo. Como essa é uma operagdo muito
importante e que queremos realizar varias vezes, pode ser conveniente definirmos uma sub-rotina. Sub-rotinas sdo
programas dentro do programa. Geralmente, a utilizamos quando temos que implementar uma tarefa a ser repetida
vérias vezes durante a execucdo do cédigo. E uma boa tética lancarmos mao de sub-rotinas na medida em que o
numero de linhas do cédigo aumenta porque aumentamos a clareza do cédigo diminuimos a chance de erros simples
de programacdo. Sem mais rodeios, mostro o exemplo de um cédigo que realiza a multiplicacdo de matrizes por meio
de uma sub-rotina



! Use ! para escrever comentarios no prgrama
program mmultiplica ! Nome do programa ! Comega aqui

! Calcula a multiplicagdo de uma matriz por um vetor
implicit none ! Nenhuma varidvel declarada implicitamente

integer i,j,n
Declaracgao de variaveis inteiras
parameter (n=3)
Dimensdao da matriz.
real*3 mat(n,n),x(n),y(n)
Declaracdo de uma matriz nXn e de vetores n-dimensionais.

open(10, file='mmultiplica.in")
do i=1,n
read(10,*) (mat(i,j),j=1,n)
! Leia a matriz. Note gue ela esta escrita "matricialmente" na entrada
enddo

do i=1,n
read(10,*)x (1)
enddo
! Leia o vetor

close(10)
open (20,file='mmultiplica.dat')

call submultiplica(n,mat,x,y)
! Chama a subrotina que, de fato, faz a multiplicacao

do i=1,n
write(20,*)y(i) ! Escreva o vetor resultante
enddo

close(20)

end ! Programa termina aqui !
]
R R R et S L]
!

subroutine submultiplica(n,mat,x,y)

! Subrotina que multiplica uma matriz por um vetor

integer i,j,k,n
real*8 mat(n,n),x(n),y(n),msum

! Loop que faz a multiplicacdéo de uma matriz por um vetor

do i=1,n
msum=0.0d0
do j=1,n
msum=msum + mat(i,j)*x(j)
enddo
y(i)=msum
enddo

return
end

Comentarios:

e O comando read(10,*)(mat(i,j),j=1,n) 1& as colunas de um arquivo. Ele deve ser contrastado com o comando
read(10,*)x(i) que 1& as linhas.

e Para chamar uma sub-rotina utilizamos o comando call. Note que todas as entradas e saidas da sub-rotina
devem ser passados como argumentos. Como sdo varidveis elas devem ser declaradas também na sub-rotina.
Varidveis internas da sub-rotinas ndo sdo acessadas pelo programa principal (por exemplo msum no programa
acima).
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