Pracownia metod numerycznych w chemii, ¢wiczenie nr 6.

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie sie z rozwiazywaniem uktadu réwnan liniowych metoda Gaussa
z wyborem elementu gtéwnego, z wykorzystaniem dostepnej procedury bibliotecznej.
Punkty 1 — 4 sa obowiazkowe do wykonania a punkty 5 — 7 dodatkowe dla chetnych.

Cwiczenia
1. Z katalogu etoh.chem.univ.gda.pl:/big/staff/adam/NUM/Cw6 skopiuj pliki gauss.f
i machpd.f (ten drugi okresla dokladno$é maszynowa i jest wolany przez podprogram
GAUSS! z pliku gauss.f). Zapoznaj sie z opisem zmiennych wejsciowych i wyjéciowych
podprogramu GAUSS; jest on podany w liniach komentarza poczatkowej czesci pliku.
Zwréé uwage na zmienng MARK ktéra wskazuje, czy macierz ukladu réwnan jest oso-
bliwa. Zastanéw sie, dlaczego do podprogram GAUSS nalezy przekaza¢ zaréwno liczbe
réwnari/zmiennych (N) jak i zadeklarowany wymiar wierszowy macierzy uktadu (LDA).

2. Napisz program giéwny rozwiazujacy uklady réwnan liniowych z wykorzystaniem pod-
programu GAUSS. Program gléwny powienien dziata¢ jak nastepuje:

(a) Pyta¢ o nazwe pliku z danymi a nastepnie czytaé ja a nastepnie otwieraé¢ ten plik.
Jezeli plik nie istnieje, program ma drukowa¢ odpowiedni komunikat i konczy¢
dziatanie.

(b) Pyta¢ o nazwe pliku do ktérego nalezy zapisa¢ wyniki a nastepnie otwieraé¢ ten
plik ze statusem 'NEW’. Jezeli plik juz istnieje, program ma drukowaé¢ odpowiedni
komunikat i konczy¢ dziatanie.

(c) Czytaé z pliku wejsciowego rozmiar zadania (liczbe réwnan), macierz ukladu (A) i
wektor wyrazéw wolnych (Y). W przypadku wystapienia bledu w czytaniu, program
ma drukowaé¢ odpowiedni komunikat i konczyé¢ dziatanie.

(d) Rozwiazywaé uklad réwnaii liniowych A X =Y.
(e) Jezeli macierz ukladu okaze sie osobliwa, drukowaé tylko komunikat o tym.

(f) Jezeli macierz ukladu nie jest osobliwa, drukowaé¢ wektor rozwiazan.

Uwaga! Jezeli nie masz jeszcze wprawy w operowaniu na plikach i przenoszeniu argu-
mentow z linii polecen do programu fortranowskiego mozesz uprosci¢ punkty 2a — 2c;
czytaé ze stdin (* lub 5) i pisa¢ na stdout (* lub 6) albo czytaé z pliku o numerze 1
(domyslna nazwa fort.1) a pisa¢ do pliku o numerze 2 (domyslna nazwa fort.2).

3. Skompiluj program np. poleceniem podanym nizej (zakladajac, ze plik zawierajacy pro-
gram gléwny nazywa sie uklad.f:

f77 -o uklad uklad.f gauss.f machpd.f

4. Uruchom program dla nastepujacych przyktadéw:

!Program pochodzi z ksiazki G. Engeln-Miillges, F. Uhlig, ,,Numerical algorithms with FORTRAN?”
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Sprawdz poprawnosé¢ dzialania programu rozwiazujac ,,recznie” podane uktady réownan.

. ,,Poeksperymentuj” z wywolywaniem podprogramu GAUSS wstawiajac N zamiast LDA.
Czy program dziata teraz poprawnie? Dlaczego?

. Dopisz do programu gléwnego sprawdzanie poprawnosci rozwiazania poprzez obliczenie
Y = A X a nastepnie obliczenie réznic miedzy elementami wejsciowego i wyliczonego
wektora Y. Uwaga!l Zaréwno A jak i Y sa niszczone podczas dzialania podprogramu
GAUSS, wiec nalezy zrobi¢ ich kopie. Wykonaj zmodyfikowany program dla dowolnego
wymylonego przykladu (np. zaréwno elementy macierzy A jak i wektora Y mozesz wy-
generowad losowo). Kiedy réznice miedzy Y oryginalnym i wyliczonym a posteriori moga
by¢ znaczace?

. Zastanow sie, w jaki sposéb mozna wykorzysta¢ podprogram GAUSS do odwracania
macierzy kwadratowych. Napisz i przetestuj odpowiedni program.



Ocena ¢wiczenia nr 6 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.
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