Programovani v jazyce C pro chemiky
(C2160)

12. Specifické problemy pri
vyvoji vedeckého softwaru



Reprezentace realnych cisel v pocitaci

» Realna cisla jsou v pocitaci reprezentovana jako Cisla tvaru +x - be,
kde b je ciselnd soustava (u pocitact dvojkova), ¢islo x se nazyva
mantisa a nabyva hodnot mezi 1 az b a e je exponent (v desitkové
soustave by cislo vypadalo napr.: 1.45 - 105, 8.278 - 10-12)

* Hodnoty realnych cisel jsou v pocitaci reprezentovany urcitym
poctem bitd, které jsou rozdéleny do trech kategorii: znaménko,
exponent a mantisa

 Hodnoty mohou nabyvat pouze urcité velikosti, ktera je dana
poctem bitd pouzitych pro ulozeni hodnoty v paméti:
float 32 bit 1,2-1038 az 3,4 1038 7 deset. mist
double 64 bit 2,2-103%a3z 1,8-103° 15 deset. mist

Reprezentace hodnoty typu float v pocitaci (celkem 32 bit0):

1000011011/0000110000110000100001

Znaménko + - exponent , .
(1 bit) (8pbitC|) mantisa (23 bitu)




Presnost vypoctu

« Realna cisla jsou v pocitacli ulozena s omezenou presnosti, ktera je
dadna poctem bitd pouzitym pro kédovani ¢isla

- Cisla typu double maiji vétsi pfesnost neZ float, proto jsou

prednostnéeé pouzivana pro numericky narocné vypocty

//Program provede n-krat
//odmocneni a pak n-krat
//umocneni

int 1 = 0;
int n = 60;
float a = 100.0;

for (1 = 0; i < n; i++)
a = sqrt(a);

for (1 =0; 1 < n; i++)
a = a*a;

printf("%f\n", a);
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Hodnoty inf, -inf, nan

* Pfi aritmetickych operacich s redlnymi cisly mdze byt vysledkem
hodnota, ktera je vyssi nez maximalni hodnota pro danou
proménnou (coz je napf. 1,8 - 10308 pro Cisla typu double)

» V takovém pripadé je do proménné ulozena specialni sekvence
bitl, kterd reprezentuje kladné nebo zdporné nekonecno

 Pri vypisu této hodnoty pomoci funkce printf() se na obrazovky
misto Cisla vypise text: inf nebo -inf (nékteré programovaci jazyky
mohou pouzivat vypisy: 'infinity', 'INF', 'INFINITY', atd.)

* Neni-li vysledek aritmetické operace definovan (napfr. sqrt(-1),
log(-1)) ulozi se do vysledné proménné sekvence reprezentujici
neciselnou hodnotu (angl. not a number, zkracuje se NaN)

* Pri vypisu této hodnoty pomoci funkce printf() se na obrazovky
misto cisla vypise text: nan (nékteré programovaci jazyky mohou
pouzivat vypisy: 'NAN', 'NaN', 'NaN%', 'NaNQ', 'NaNS', 'gNaN'.
'sNaN’, '1.#SNAN', atd.)

* NaN se chova “divné”: nerovna se nicemu, ani samo sobé (x == X
je False pro NaN), siri se (jakakoli operace nad NaN produkuje NaN)



Reprezentace celych cisel, integer overflow

» CelocCiselné proménné maji omezeny rozsah, pro 32-bitové cislo
typu int je rozsah hodnot: -2 147 483 648 az 2 147 483 647

 Pri prekroceni maximalni hodnoty dochazi ke zmeéné bitu
reprezentujici znaménko a kladné Cislo se tak zmeéni na zaporné (a
opacné) - tento stav se nazyva preteceni (integer overflow)

Reprezentace hodnoty typu int v pocitaci (celkem 32 bit():

Znaménko + - 11/000011011000011000011/0000100001 4—65'0. °
(1 bit) — (31 bitu)
a=1 0000000000/0000000000000O0OO0O0O000012
a+1l=2 0000000000/000000000000/0000O0O0001O0
a+2=3 0000000000/000000000000/0000000011
a=2147 483 646 0111111111111111111111111)111111110
a+1= 2147483647 0111111111111111111111)11111111111
a+2=-2147 483648 [10000000000000000000000000000000
a+ 3= -2147483 647 [10000000000000000000000000000001




Cela cisla

« Ke vzniku pretec¢eni mize snadno dojit napf. pri ndsobenf, kdy
vynasobeni relativné malych Cisel poskytuje velka Cisla

* Priklad (operace provadény s 32-bit hodnotani typu int):

Nasobeni vysledek spravna hodnota

10000 * 10000 = 100000000 100000000

20000 * 20000 = 400000000 400000000

30000 * 30000 = 900000000 900000000

40000 * 40000 = 1600000000 1600000000

50000 * 50000 = -1794967296 2500000000 -

60000 * 60000 = -694967296 3600000000

70000 * 70000 = 605032704 4900000000 Integer
80000 * 80000 = 2105032704 6400000000 overflow
90000 * 90000 = -489934592 8100000000 _



Pomocha makra a funkce

* V jazyce C jsou definovany symbolické konstanty (makra) pro
zjisténi maximalnich hodnot pro dané typy'

"V V/

Eisel typu int (je tfeba vloZit hlavi¢kovy soubor limits.h)

« FLT MAX, DBL_MAX obsahuji nejvyssi moznou hodnotu cisel typu
float a double (Je treba vI02|t hIaV|ckovy soubor float.h)

Vv .

nekonecno (inf, -inf) (je treba vI02|t hlavickovy soubor math.h)

* Vice informaci na:
https://en.wikipedia.org/wiki/Limits.h
https://en.wikipedia.org/wiki/Float.h
Manualové stranky: man isinf, man isnan


https://en.wikipedia.org/wiki/Limits.h
https://en.wikipedia.org/wiki/Float.h

Nejdrazsi pocitacova chyba

« Havarie 1. startu rakety Ariane 5 (4. Cervna
1996)

* Chyba v navigacnim softwaru: pri konverzi z
realné 64-bitové hodnoty do 16-bit celociselné
byla hodnota vétsi nez je maximalni hodnota
pro danou celocCiselnou proménnou, coz vedlo k
selhani fidiciho pocitace

« Zalozni pocitac selhal ve stejném okamziku v
dlsledku stejné softwarové chyby

 Pouzity software byl plvodné vyvinut pro starsi
raketu Ariane 4, ktera meéla jiny profil letu a
hodnoty zpracovavané softwarem byly nizsi

« Ke zniceni rakety dosSlo 37 sekund po startu

* Vice na:
http://en.wikipedia.org/wiki/Ariane 5 Flight 501
http://en.wikipedia.org/wiki/List of software bugs



http://en.wikipedia.org/wiki/Ariane_5_Flight_501
http://en.wikipedia.org/wiki/List_of_software_bugs

Objektové programovani

class Atom
{
public:
Atom();
void readLine(const string &line, int lineNumber);
volid writeLine(ofstream &ofile);
void print() const;
string getResidueName() const;
int getResidueNumber() const;
private:
int atomNumber;
string atomName;
char alternatelLocation;
string residueName;

}i

void Atom::writeLine(ofstream &ofile)

{
ofile << "ATOM ";
ofile << right << setw(5) << atomNumber;
ofile << left << setw(4) << atomName;
ofile << right << setw(4) << residueNumber;
ofile << right << fixed << setprecision(3);
ofile << setw(8) << coordX;




Kurz Pokrocilé programovani v jazyce C
pro chemiky C3220

« Zaklady objektového programovani v C++

 Formatovany vstup a vystup na obrazovku a do souboru

* Nacteni a zapis PDB souboru

« Zaklady névrhu interaktivnich grafickych programi s knihovnou Qt
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