Programovani v jazyce C pro chemiky
(C2160)

6. Funkce, struktury



Funkce

* Program v jazyce C je strukturovan do funkci
 Prikazy jazyka C nelze nikdy uvadét mimo funkce
* Program zacina funkci main(), z ni Ize volat dalsi funkce, atd.
* Definice funkce obsahuje:
* typ navratové hodnoty (int, float, char ...); pokud funkce
zadnou hodnotu nevraci, uvedeme klicové slovo void

+ jmeéno funkce (bez mezer, stejné jako nazvy promeénnych)

- definice proménnych predavanych funkci (tzv. parametry)
uvedené v zavorkach; pokud funkce zadné parametry
neprijima, pouzijeme opét void

+ kdd funkce (tj. prikazy) ve slozenych zavorkach

int myfunction(int n, float a)

{
// Tady se uvedou prikazy funkce
}

// Nasledujici funkce nevraci zadnou hodnotu a neprijima zadne parametry
void otherfunction(void)

{
// Kod funkce
}




Navratova hodnota funkce, prikaz return

* Prikaz return slouzi k okamzitému opusténi funkce a zaroven ke
specifikaci navratové hodnoty funkce

* Navracena hodnota se uvadi bezprostredné za prikazem retuxrn
(muze to byt jakykoli vyraz, konstanta, jméno proménné, ...)

 Voldme-Ili funkci, kterd vraci hodnotu, mizeme vracenou hodnotu
priradit do vhodné proménné nebo ji pfimo pouzit jako soucast
aritmetického vyrazu, podminky, cyklu a pod.

* Prikaz return Ize pouzit kdekoliv v téle funkce

int square(int n)
{ . .
return n*n; // Funkce vraci druhou mocninu n

}

int main(void)
{
inta=0, b=9, c=12;
a = square(b);
printf("Druha mocnina je: Si\n", a);
if (square(c) > 20)
printf("Druha mocnina z %1 je vetsi nez 20\n", c);
return 0;




Navratova hodnota funkce main()

* Funkce main() vraci hodnotu typu int, tato hodnota je predana
opera¢nimu systému po skonceni programu (v shellu mizeme tuto

hodnotu ziskat vyrazem $? po vykonani prikazu)

 V Unixu je konvence, zZe pri Uspésném pribéhu vraci program

hodnotu 0, pri neduspéchu hodnotu rdznou od 0

int main(void)
{
FILE *f = NULL;
f = fopen("testl.txt", "r"),;
if (f == NULL)
{
printf("Cannot open file!\n");
return 1;

}
// Zde muze byt nejaky dalsi kod

return 0;




Predani hodnot do funkce

* Typ a jména promeénnych predavanych funkci uvadime pfri definici
funkce v zavorce za jménem funkce, proménné oddéelujeme Carkami

* V jazyce C jsou proménné predavany hodnotou, tj. predavané
hodnoty (argumenty) jsou zkopirovany do novych proménnych
(parametr(). Jakdkoli zména jejich hodnoty ve volané funkci
neovlivni hodnoty proménnych volajici funkce (POZOR: vyjimkou
jsou jakakoli pole, tedy i retezce!)

// Vytvori se promenne a a b, do kterych se zkopiruji predane hodnoty

int sum(int a, int b)

{

nt 0;
b;

+ 1

1 C
cC =a
// Zmena hodnoty promenne a nijak neovlivni hodnotu
// promenne i, ktera byla predana jako argument

a = 100;

return c;

}

int main(void)

{

int i=5, j=7, k =0;

k = sum(i, j);
// Hodnoty promennych i1 a j zustanou vzdy nezmeneny, i pokud jsme

// prirazovali jakekoliv hodnoty promennym a a b ve funkci sum()

}




Predani pole do funkce

* Pole (a tedy i retézce) nejsou do funkce predavana hodnotou, tj.
nedochazi k vytvoreni kopie daného pole, ale predané pole je
pouze pristupné pod novym jménem promeénné (tzv. predavani
odkazem). Jakdkoli zména hodnoty nékterého z prvkl pole ve
volané funkci zmeéni hodnotu i pro volajici funkci.

#define MAX_VAL 5

void myfunction(int v[MAX_VAL])
{
v[0o]
v[1]
}

10; // Zmeni hodnoty puvodniho pole values[]
20;

int main(void)

{
int values[MAX_VAL] = {1, 2, 3, 4, 5};
myfunction(values);
// Nasledujici prikaz vypise hodnoty 10 a 20
// ktere byly do pole values[] prirazeny ve funkci myfunction()
printf("Pxrvni dve hodnoty pole: %i, %i", values[0], values[1]);
return 0;




Predani retezce funkci

« Retézce jsou také pole, proto také nejsou pfedavany hodnotou

 Pokud velikost preddvaného pole nezndme (napr. u retézci
inicializovanych retézcovou konstantou), neuvadime v hranatych
zavorkach zadnou velikost, abychom kompilator nematli

#define STRING_SIZE 100

void print_strings(char s1[STRING_SIZE], char s2[])
{

printf("Retezce predane funkci: %s, %s\n", sl1, s2);

}

int main(void)

{
char str[STRING_SIZE] = "";

char file_name[] = "/var/logfile";
scanf("%s", str);
print_strings(str, file_name);

return 0;




Poradi definice funkci, deklarace funkce

« V okamziku kdy je urcita funkce volana, musi mit prekladac zakladni
informace o této funkci (jeji tzv. prototyp, tedy typ navratové
hodnoty a typy parametrd)

 V praxi tedy definujeme nejdrive funkce, které budou volany, teprve
potom funkce z nichz jsou volany; funkce main() bude tedy posledni

 Alternativnim pristupem je pouziti deklarace funkce, ktera je tvorena

hlavickou funkce zakoncenou strednikem; uvadi se na zacatku
programu; samotna definice funkce se mUze nachazet kdekoliv dale

int square(int n); // Deklarace funkce, musi byt zakoncena strednikem

int main(void)

{
int a=0, b =29;
// Protoze funkce square() jiz byla deklarovana na zacatku programu,

// prekladac ji zna a muzeme ji tedy zavolat
// U kdyz definovana bude az pozdeji

a = square(b);

return a;

}

int square(int n) // Definice funkce

{
}

return n*n;




Globalni a lokalni proménné
 Proménné definované uvnitr funkce se nazyvaji lokalni a maji
platnost pouze v této funkci

* Globalni proménné se definuji mimo definici funkce, zpravidla na
zaCatku programu pred definici prvni funkce

* Globalni proménné jsou dostupné ve vsech funkcich. Zmeéna jejich
hodnoty v jedné funkci se tedy projevi i ve vsech ostatnich.

* Globalni proménné jsou automaticky inicializovany hodnotou 0

// Globalni promenna:
char filename[] = "/home/uzivatel/tmp/data.dat";

vold read_file(void)
{

FILE *f = NULL; // Lokalni promenna

f = fopen(filename, "r");

// Zde by byl dalsti kod pro nacteni dat ze souboru
}

int main(void)
{
read_file();
return 0;

}




Struktury

e Struktury slouzi k seskupeni nékolika proménnych rdznych typu
 Strukturu definujeme nasledovné:
typedef struct
{
/] definice prvk( (proménnych) struktury
} JIMENO_STRUKTURY;

* Jméno struktury pouzivame k definici proménnych podobné, jako

kdyby se jednalo o jméno zakladniho typu (int, float, ....)

« Hodnoty jednotlivych proménnych struktury mdzeme
inicializovat pomoci slozenych zavorek

// Definujeme strukturu vector_2d pro 2-dimenzionalni vektor
typedef struct
{
float x;
float y;
} vector_2d;

// Definice promenne vector a inicializace souradnic x a y
// hodnotmi 1.1 a 2.5
vector_2d vector = {1.1, 2.5};
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Struktury
* K jednotlivym polozkam (proménnym) struktury pristupujeme
pres tecku:
jméno_struktury.jméno _promenné

// Ukazka scitani dvou vektoru s vyuzitim struktur

typedef struct

{

float x;

float y;
} VECTOR_2D;
VECTOR_2D vl1 = {0.0, 0.0};
VECTOR_2D v2 = {0.0, 0.0};
VECTOR_2D vsum = {0.0, 0.0};

printf("Zadejte souradnice prvniho vektoru");
scanf ("t %f", &vl.x, &vl.y);
printf("Zadejte souradnice druheho vektoru");
scanf("Ssf %f", &v2.x, &v2.y);

vsum. X
vsum.y

vli.x + v2.X;
vi.y + v2.y;

printf("Vysledny vektor: %f, Sf\n", vsum.x, vsum.y);
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Struktury

 Struktury mohou obsahovat rdzné typy proménnych, véetné
napr. retézcovych promeénnych nebo poli

* Pro nacitani a vypis hodnot plati stejna pravidla jako pro bezné
promenné, tj. u funkci scanf() a fscanf() uvadime pred
nazvem promenné znak & s vyjimkou retézcovych promennych

// Ukazka slozitejsi struktury obsahujici retezcovou promennou
// a ukazka nacitani hodnot ze vstupu a vypisu na vystup

typedef struct
{
char str[5];
float energy_exp;
float energy_calc;
} ENERGY_ITEM;

// Retezcovou promennou inictializujeme "", ostatni promenne 0.0
ENERGY_ITEM item = {"", 0.0, 0.0};

// Nacteme hodnoty ze vstupu, pred nazvy promennych davame & krome
// retezcovych promennych
scanf("%4s %f %f", item.str, &item.energy_exp, &item.energy_calc);

// Vypiseme hodnoty
printf("Hodnoty: %s, %f, %f\n", item.str, item.energyl, item.energy2);




Pole struktur

* Je mozné vytvaret pole struktur, postup je podobny jako pfi
vytvéareni poli zakladnich typl (int, float, ...)

 Pole struktur obvykle inicializujeme tak, ze inicializujeme prvni
hodnotu prvni polozky a prekladac pak inicializuje vsechny
ostatni hodnotu nulou. U globalnich proménnych neni inicializace
nutna, protoze jsou vzdy automaticky inicializovany nulou.

#define MAX_ITEMS 50

typedef struct
{
char str[5];
float enerqgy_exp;
float energy_calc;
} ENERGY_ITEM;

ENERGY_ITEM items[MAX_ITEMS] = {{0}}; // Definujeme pole struktur




Pole struktur - nacitani dat ze souboru

* Pole struktur se c¢asto vyuzivaji pro nacitani dat ze souboru

#define MAX_ITEMS 50
typedef struct
{
char str[5];
float energy_exp;
float energy_calc;
} ENERGY_ITEM;

ENERGY_ITEM items[MAX_ITEMS] = {{0}}; // Definujeme pole struktur
int count = 0; // Pocet nactenych polozek v poli items[]

// Nacteni ze souboru:
FILE *f = NULL;
// Zde musi byt kod pro otevreni souboru pro cteni (s identif. f)

while (fscanf(f, "%4s %f %f", items[count].str,
&items[count].energy_exp,
&items[count].energy calc) == 3) {
// Je-11 count >= MAX_ITEMS vypiseme hlasku a vyskocime z cyklu
count++;

}

// Zde se soubor uzavre
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Dodrzujte nasledujici pravidla

* Pri programovani postupujte po malych krocich, pak vzdy program prelozte a
otestujte a dale pokracujte az po odstranéni chyb. Napr. v Uloze 2 nejdrive
program predélejte tak, aby pouzival struktury (a zkompilujte a otestujte).
Teprve potom ho rozdélte do funkci.

» Dodrzujte nasledujici usporadani programu:

* Vlozeni hlavi¢kovych souborl pomoci #include

Definice vsech symbolickych konstant pomoci #define

Definice vsech struktur (pomoci typedef struct)

Definice vsech globalnich proménnych

Deklarace funkci (pokud je pouzivate)

« Kod funkci ve vhodném poradi (pouzijeme-li deklarace, na poradi nezalezi)

» Uvnitr funkce inicializujte proménné pfri jejich definici vhodnou hodnotou.

 Jako globalni definujte pouze ty proménné, jejichz hodnoty budou pouzivany
ve vice nez jedné funkci. Vsechny ostatni proménné definujte jako lokalni
(napr. ridici proménné cyklu, identifikatory soubort atd.).

* Velikost pole znakl pro retézce zvolte tak aby se do néj vesly vSechny
nacCitané znaky + zakoncovaci znak \0

* Pri nacitani retézce funkci fscanf () vzdy specifikujte Sirku tak, aby nedoslo
k prekroceni velikosti pole.

* Pro pojmenovani funkci nepouzivejte jména read() a write(), protoze tyto
funkce jsou jiz pouzity ve standardni knihovné a doslo by ke kolizi ndzvl. 15



Ulohy - ¢ast 1

1. Vytvorte program ktery ktery od uzivatele vyzada souradnice dvou
3-dimenzionalnich vektorl a spodita jejich vektorovy soucin. Vysledek
vypiSe na obrazovku. Pro reprezentaci vektord pouzijte struktury.

1 bod
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Ulohy - ¢ast 2

2. Upravte program z predchoziho cviceni (uloha 2 ze cviceni 5) tak, aby
vyuzival struktury. Struktura bude obsahovat PDB kéd komplexu a dvé
hodnoty energii. Pro nacitani hodnot ze souboru pouZzijte pole téchto
struktur. Do vystupniho souboru bude zapsan PDB kod a hodnoty energii
(opét s obracenym poradim radkua).

Program navic rozdélte do nasledujicich samostatnych funkci:

+ funkce pro otevreni vstupniho souboru a nacteni hodnot

+ funkce pro otevreni vystupniho souboru a zapisu hodnot energii
*funkce main()

Retézcové proménné obsahujici jména souborl definujte ve funkci
main() jako lokalni proménné a predejte je prislusnym funkcim jako
argumenty.

Funkce pro Cteni a zapis souboru budou vracet hodnotu typu int. V
pripadé Uspéchu vrati 0 a pri neuspéechu 1. Ve funkci main() pak bude
testovana navratova hodnota téchto funkci a v pripadé, ze vrati 1, bude
cely program ukoncen a vrati hodnotu 1. 2 body
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Ulohy - ¢ast 3

3. Vytvorte program, ktery nacte zjednoduseny PDB soubor
crambin_simple.pdb (nachazejici se v adresari
/home/tootea/C2160/data) do pole vhodnych struktur. Tento soubor
obsahuje informace o molekule proteinu crambin. Potom program zapise
data do jiného souboru tak, aby format dat byl pfibliznée stejny jako
v nacitaném PDB souboru (nemusi byt presné stejné formatovany).
Pouzijte podobny pristup jako v Uloze 2. 3 body

ATOM 748 CG TYR 44 11.895 12.742 14.274 C

Kazdy radek zjednoduseného PDB souboru ze sklada z nasledujicich polozek:

Nazev zaznamu — fetézec max. 6 znak(l (zde ATOM)

Cislo atomu — celé kladné ¢&islo (zde 748)

Nazev atomu — fetézec max. 4 znaky (zde CG)

Zkratka nazvu rezidua (tj. aminokyseliny) — retézec max. 3 znaky (zde TYR)

Cislo rezidua — celé kladné &islo (zde 44)

Kartézskeé souradnice x, y a z udavajici pozici atomu v prostoru v Angstromech — tfi
desetinn& Cisla (zde 11.895 12.742 14.274)

Zkratka jména prvku — fetézec max. 2 znaky (zde uhlik C)

ouhwnE

~
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Ulohy - ¢ast 4

4. Do programu z ulohy 3 pridejte funkci, ktera analyzuje nactené pole
struktur a vypise celkovy pocet atomU a pocet atomui jednotlivych prvkd
(H,C, N, O,5S). nepovinnd, 2 body
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