Pracownia metod numerycznych w chemii, ¢wiczenie nr 1.

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie sie z bledami obliczenn numerycznych. Wymagane jest bez-
wzglednie co najmniej dostateczne postugiwanie sie jezykiem C, C++, lub jakim$ dialektem
Fortranu.

Cwiczenia
1. Wydrukuj z wszystkimi cyframi znaczacymi nastepujace stale:
0.5E+00, 0.1E+00, 1.3E+00, 0.5D+00, 0.1D+00, 1.3D+00
E — liczba pojedynczej precyzji, D — liczba podwdjnej precyzji.
Jakie réznice zauwazasz? Skad one sie biorg?
2. Metoda eksperymentow numerycznych znajdz nastepujace stale dla liczb pojedynczej i
podwdjnej precyzji:
(a) MAX — najwieksza liczbe rzeczywista;
(b) MIN — najmniejsza liczbe rzeczywista;
(¢) MACHEP — najmniejsza liczbe rzeczywista wieksza od zera taka, ze
fi(1.0+MACHEP)>1.

3. Napisz program wykonujacy nastepujaca operacje:

gdzie n = K7; obie sa typu int (INTEGER); a § = 1.0/n. Wykonaj obliczenia dla K=4,
7, 8, 10. Jaka jest dokltadnos¢ wyniku w kazdym przypadku? Jak mozna wytlumaczy¢ te
réznice?

Wykorzystujac otrzymany wynik odpowiedz na nastepujace pytania:

(a) Cazy jest celowe stosowanie rzeczywistych zmiennych sterujacych petli DO w Fortra-
nie (w przeciwienstwie do C/C++/C# i Pascala nie jest to blad sktadniowy)?

(b) Czy prawidlowo postepuje numeryk, ktéry dla oszczednoscei oblicza sume wartosci
funkcji w danym przedziale nastepujaco:



sumf:=0.0;

x:=x0);

for i:=1 to n do begin
x:=x-+delta;
sumf:=sumf+{(x);

end;
zamiast
sumf:=0.0;

for i:=1 to n do begin
x:=x0+i*delta;
sumf:=sumf+{(x);

end;

(bo przeciez dodawanie kosztuje mniej od mnozenia).



Ocena ¢wiczenia nr 1 z metod numerycznych:

Podaj swoja ocene nastepujacych aspektow ¢wiczenia w skali 0 — 5:

’ Aspekt Twoja ocena

Atrakcyjno$é¢ tematu

Precyzja sformutowania instrukeji
Komunikatywno$¢ prowadzacego

Mozliwosé zrealizowania w przewidzianym czasie

Jezeli masz inne uwagi, wpisz je ponize;j.



