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Uvod
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ll Historie B

Fortran (zkratka slov FORmula a TRANslator) je v informatice imperativni
programovaci jazyk, ktery v 50. letech 20. stoleti navrhla firma IBM pro védeckeé
vypocty a numerické aplikace.

Zdroj: wikipedia

Verze jazyka:
Fortran 77
Fortran 90
Fortran 95
Fortran 2003
Fortran 2008

V tomto jazyce nebo pro tento jazyk je napsana cela rada knihoven. Kompilatory
jsou schopny vytvaret velmi optimalizovany kod.

Standardni matematické knihovny: BLAS, LAPACK a dalsi na http://www.netlib.org
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l Hello world! _

hello.f50 program Hello
write(*,*) 'Hello world!"
end program

Kompilace:

$ gfortran hello.f90 -0 hello

Spusteéni:
S ./hello

Kompilace do assembleru:

$ gfortran hello.f90 -S
T hello.s




l Cviceni 1

1. Vytvorte soubor hello.f90. Zkompilujte jej prekladacem gfortran. Oveérte funkci
vytvoreného programu.




Prekladace

GNU GCC
Prekladac: gfortran
Typ licence: GNU GPL (volné dostupny)
URL: http://gcc.gnu.org/wiki/GFortran

Intel® Composer XE
Prekladac: ifort
Typ licence: a) komeréni (dostupny v MetaCentru, meta moduly: intelcdk)
b) zdarma k osobnimu pouZziti proti registraci (linux)
URL: http://software.intel.com/en-us/articles/intel-composer-xe/

The Portland Group
Prekladac: pgf90, pgf77
Typ licence: komeréni (dostupny v MetaCentru, meta moduly: pgicdk)
URL: http://www.pgroup.com/



http://gcc.gnu.org/wiki/GFortran
http://software.intel.com/en-us/articles/intel-composer-xe/
http://www.pgroup.com/

Prekladame...

Pfipona:
zdrojovy kod zdrojovy kéd zdrojovy kod .f90
preprocesor preprocesor preprocesor
prekladac prekladac prekladac
asembler asembler asembler S
prekladac prekladac prekladac
asembleru asembleru asembleru
objekt objekt objekt .0

—

Pripona: .so, .a \ j
>
%




l Uzitecne volby p‘r’eklada_

Volby prekladace:

-0 nazev vysledného programu
-C prelozi zdrojovy koéd do objektového kddu
-S prelozi zdrojovy kéd do asembleru
-Ox uroven optimalizace vysledného programu,
kde x=0 (zadna), 1, 2, 3 (nejvyssi)
-g vlozi dodatecné informace a kod pro ladéni béhu programu

(zpomaluje béh programu)
-lname pripojeni (linkovani) knihovny name k vyslednému programu
-Lcesta cesta ke knihovnam, které nejsou ve standardnich cestach

Volby prekladace (ifort):
-trace all kontroluje meze poli, pouziti neinicializovanych proménnych, atd.
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l Programy napsaneé ve F_

Gaussian
http://www.gaussian.com/

Komercni program urceny pro kvantové chemické vypocty.

AMBER
http://www.ambermd.org/

Akademicky software urceny k molekularnim simulacim za pouziti

molekulové mechaniky a hybridnich QM/MM metod. Ve Fortranu jsou
napsany programy sander a pmemd.

CPMD
http://www.cpmd.org/

Akademicky software urceny pro molekularni simulace za pouziti metod
funkcionalu hustoty.

Dalsi software: Turbomole, DALTON, CP2K, ABINIT a dalsi ...
http://en.wikipedia.org/wiki/List_of quantum_chemistry _and_solid state physics_software
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Syntaxe




B F77 dialekt

fixni format

sloupec 1, pokud zacina pismenem C jedna se o komentar

sloupec 1-6 je vyhraZzen pro naveésti (pro I/O formaty, cykly)

sloupec 6, pokud obsahuje znak * jedna se o pokracovani predchoziho radku
sloupec 7-72 obsahuje radek programu

C toto je komentar
implict none

real £
integer a, b
C ___________________________
C secti cisla a a b
a=a+b

C dlouhy radek
f = a*10.0 + 11.2%*b
*+ (a+b) **2

100 format (I10)
write(*,100) a

12345678901234567890123456789001234567891234567890123456789012345678900123456789
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l Zdrojové soubory

* Fortran 90 a vySe pouziva volnou syntaxi (prikazy jiz neni nutné zarovnavat do
sloupcl jako tomu bylo u Fortran 77).

* Povolené zakonceni ndzvl zdrojovych souboru: .fpp, .f90, .f95, .f03, .f08

* Fortran neni case-sensitive (tj. nerozliSuje se velikost pisma)

* K odsazovani neni vhodné pouzivat tabulator.

* Komentare mohou zacinat kdekoliv, k uvozeni komentare se pouziva vykricnik !.

* Maximalni délka radku je omezena (typicky 132 znak(). Pro zapis delSich vyrazu
se pouziva znak ampersand &.

implicit none
real :: £

! secti cislo A a B
A=A+ B
f

= A*¥10.0 + 11.2*B &
+ (A+B) **2 ! dlouhy radek
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 Zdrojovy soubor mUzZe obsahovat direktivy CPP preprocesoru (pouzivaného
jazyky C a C++)

#include <soubor>
#include "soubor"
#ifdef

#ifundef

#if

Helse

#endif

#define

a dalsi ...

e Zpracovani souboru preprocesorem lze vynutit volbou kompilatoru, popr.
zmeénou zakonceni souboru na: .fpp, .FPP, F90, .F95, .FO3, .FO8

http://gcc.gnu.org/onlinedocs/gfortran/Preprocessing-Options.html




l Sekce Program _

program Hello
| definice promennych

| vlastni program
write(*,*) 'Hello world!"' smér vykonavani programu

| Konec programu
end program

Program muze byt predcasné ukoncen prikazem stop.
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l Proménné

__ vypne automatickou deklaraci

implicit none < proménnych
logical i f
integer i a, g L _
eyl .t ¢, d realné Cislo v jednoduché presnosti
double precision R redlné &islo v dvojndsobné presnosti
character (1len=30) 1 S —_|

\ T Fetézec (text)

\ maximalni délka retézce ve znacich

Alternativni zapisy:

Proménné definujeme na
zaCatku programu, funkce
nebo procedury.
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real (4) :: ¢, d
real (8)

)




l Proménné

implicit none implicit none
logical :: real :: a,b
f = .TRUE. a=1.0

write(*,*) £ b=2.0

f = .FALSE. b=a+b
write(*,*) £ write(*,*) a, b

implicit none
character (len=30) pios Proménné vidy inicializujeme

(tj. priradime jim vychozi hodnotu).
s = 'pokusny text'
write(*,*) trim(f)

funkce trim ofizne retézec zprava (odstrani prazdné znaky)
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l Proménné

NIKDY neinicializujeme

implicit none y : e
real /a’% proménnou béhem jeji deklarace.
real :: b

b=2.0
b=a+b
write(*,*) a, b

povolena konstrukce, ktera se preklada jako

1.0

real,h save i a

%

obdoba klicového slova "static" z jazyka C a C++
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l Matematické operace _

Operatory: Bez primé podpory:

+ sCitani MOD(n,m) modulo (n % m z jazyka C)
odcitani

* nasobeni
déleni

* & umocneéni

real :: a, b, c

a=1.0

b=2.0

c=4.0

b=a+b

b=a*b / c

c=a** 2 + Db **x 2
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Cykly |

prikazl
prikaz2

end do

do promenna = pocatecni hodnota, koncova hodnota [, krok]

Proménna muze byt pouze celé Cislo (integer).

do i =1, 10
write(*,*) i
end do

integer t: 01

Vypise Cisla: 1, 2,3,4,5,6,7,8,9,10

integer

do i =1, 10, 2
write(*,*) i
end do

Vypise Cisla: 1, 3,5,7,9

Béh cykll muUze byt fizen prikazy cycle (obdoba continue z jazyka C) a exit (obdoba break).
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Bl Podminky

Logické operatory:

.and. logické ano
.Or. logické nebo
.not. negace

Porovnavaci operatory (cisla):

if ( logicky vyraz ) then
prikazl

else true.
prikaz2

end if false.

integer t: 1

if( i .gt. 5 ) then

end if

write(*,*) 'i je vetsi nez 5'

.eq. rovna se

.ne. nerovna se

Jt. mensi nez

Jde. mensi nez nebo rovno
.gt. vetsi nez

.ge. vetsSi nez nebo rovno

Porovnavaci operatory (logical):
.eqv. ekvivalence
.neqv. neekvivalence
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Bl Cykiy Ii

do while ( logicky vyraz )
prikazl
prikaz2

end do

\

double precision 11 a

a=20.0

do while ( a .le. 5 )
write(*,*) a
a=a+ 0.1

end do

Vypise Cisla od 0 do 5 s krokem 0.1

cyklus probiha dokud
logicky_vyraz vraci .true.

Béh cykll muUze byt fizen prikazy cycle (obdoba continue z jazyka C) a exit (obdoba break).
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l Funkce a procedury _

Funkce je ¢ast programu, kterou je mozné opakované volat z riznych mist kédu.
Procedura je podobna funkci, ale na rozdil od funkce nevraci hodnotu. Vhodnym
pouzitim funkci a procedur se zvysuje Citelnost programu a snizuje se duplicitni
kod.

program Hello

| definice promennych

Funkce a procedury lze volat jak z
vlastniho programu, tak i samotnych

, funkci a procedur.
I vlastni program
I volani funkce nebo procedury

Argumenty funkci a procedur se

I
| konec programu pFedavaji odkazem.

contains
I definice funkci nebo procedur

end program
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l Definice funkce _

function moje_funkce(a,b,c) result(x)

implicit none

double precision ::a, b, ¢ ! argumenty (parametry) funkce
double precision :: x | vysledek funkce

integer i I lokalni promenna

I vlastni telo funkce
X=a+b+c
end function moje_funkce

Alternativni zapis:

double precision function moje_funkce(a,b,c)

moje_funkce=a+b+c
end function moje_funkce
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Definice procedury

subroutine moje_procedura(a,b,c)
implicit none
double precision ::a, b, c ! argumenty (parametry) procedury

integer i I lokalni promenna
I vlastni telo procedury

a=a+b+c
end subroutine moje_procedura

Pristupové vlastnosti argumentd funkci a procedur lze ménit pomoci klicového slova

intent. Defaultni pristupovou vlastnosti je intent(inout).

double precision, intent(in) ;- a I 'argument lze pouze cist
double precision, intent(out) b I do argumentu lze pouze zapisovat
double precision, intent(inout) i C I's argumentem lze pracovat libovolne
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lVoIa’nl’ funkci a procedu_

Volani funkci:
double precision :: a double precision :: a
double precision :: d double precision :: d
| e
a=5.0
d = moje_funkce_2(a)
write(*,*) d

Volani procedur:

double precision :: a Vysledek funkce se musi pouzit.
double precision :: d

d=2.0
call moje_procedura_3(a,d)
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l Predavani argumentu o_

double precision ::a
double precision :: d

e 2
3=50 /
write(*,*) d

call moje_procedura_3(a,d)

write(*,*) d
/

subroutine moje_procedura_3(a,b)
implicit none
? double precision ::a,b !argumenty (parametry)

I vlastni telo procedury
b=a+b
end subroutine moje_procedura_3
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l Predavani argumentu o_

double precision ::a
double precision :: d

e 2
S=50 /

d = 2.0 /
write(*,*) d

call moje_procedura_3(a,d)
write(*,*) d

/
subroutine moje_procedura_3(a,b)
implicit none
7 double precision ::a,b !argumenty (parametry)

V jazyce C by byla

| :
hodnota rovna 2. I vlastni telo procedury

b=a+b
end subroutine moje_procedura_3
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l Nékteré standardni funkce_

Matematické funkce:

sin(x)

cos(x)

sqrt(x) druha odmocnina
exp(x)

log(x) prirozeny logaritmus

log10(x) dekadicky logaritmus

Nahodné cisla:

call random_seed() inicializuje generator nahodnych Cisel
call random_number(number) nastavi proménou number na
nahodné Cislo v intervalu <0.0;1.0)
Meéreni Casu:
call cpu_time(time) nastavi hodnotu proménné time na ¢as béhu

programu v sekundach (s mikrosekundovym
rozliSenim)
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l Pole

>raticly definovand pele: / Jednorozmeérné pole o velikosti 10 prvka.

double precision :: a(10)
double precision :: d(14,13) <«

T Dvourozmérné pole o velikosti 14x13 prvka.
(14 radkl a 13 sloupcl)

Dynamicky deklarovana pole:

. . — Jednorozmeérné pole-
double precision,allocatable cal:) < P
double precision ,allocatable d(:) <

Dvourozmeérné pole.

I alokace pameti pro pole
allocate(a(10000), d(200,300))

| pouziti pole Rozméry poli mohou byt
— definovéany i pomoci

| H 1 v/ ’ v p
I uvolneni pameti celociselnych proménnych.

deallocate(a,d)




double precision :: a(10) Prka pOle sé

double precision :: d(14,13) . o7

integer o Indexujl Od

| e e e e [ V 4

| jedné.*

a(:)=0.0 !lze zapsatijakoa=0.0

doi=1, 10 Velikost pole Ize zjistit funkci size.
write(*,*) i, '- ty prvek pole je', a(i)

end do

a=d(:,1) ! zapisSe prvni sloupec z
I matice d do vectoru a

a(5) = 2.3456

d(1,5)=1.23

write(*,*) d(1,5) * rozsahy indexU pro jednotlivé
rozmeéry lze vSak ménit




l Pole — pamétovy mode_

Fortran C/C++

al(i,j) A[i][j]

Prvky jsou za sebou ve sloupcich Prvky jsou za sebou v radcich
(column based). (row based).

—

> >

usporadani prvkd matice v paméti Pokud voldme funkce z knihoven BLAS ¢&i
LAPACK nutno pocitat s rozdilnym
indexovanim vicerozmérnych poli.
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l Pole — pamétovy model _

Fortran C/C++
double precision :: d(10,10) double* d[];
double precision :: sum double sum;
integer 2y [ [~
| e e e
sum = 0.0;

sum = 0.0d0 for(int i=0; i < 10; i++){
doi=1, 10 for(int j=0; j < 10; j++){

do j=1,10 sum += d[i][j];

um = sum + d(j,i) }

end d }

end do
index se méni nejrychleji pro radky index se méni nejrychleji pro sloupce

Poznamka: uvedené usporadani nema vliv na funkci, ale na rychlost vykonavani
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/O operace

Zapis dat: / kam, * - standardni vystup

: co se ma zapsat,
wrlte(*‘g) ab,c ¢

\ jak, * - standardni formatovani

* _
Eten dat: / odkud, * - standardni vstup

read(*,*) a, b, c co se ma nacist, ,
seznam promeénnych
\ jak, * - standardni formatovani

Soubory se oteviraji prikazem open. Zaviraji prikazem close.

seznam promeénnych, textovych retézcl
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l /O operace - formatov

Formatovany vystup:

write(*,10) a, b, c

10 format('Hodnota a=',F10.6,' hodnota b=',F10.6, ' hodnota c=',F10.6)

e format mUze byt uveden pred i za pfikazem write ¢i read
* formatovaci typy:

* F—redlné Cislo ve fixnim formatu

* E—redlné Cislo ve védeckém formatu

e | —celé dislo

* A-fetézec

Zapis dat bez vypsani znaku konce radku:

write(*,10,ADVANCE='NO') a, b, c

musi byt uveden format
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l Dalsi vlastnosti jazyka _

1. podpora pointerU

2. struktury

3. objektové orientované programovani
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Domaci ukol

Nepovinné.
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l Cviceni 2

1. Napiste program, ktery vypocte urcity integral uvedeny nize. K integraci pouzijte
obdélnikovou metodu.

1
]:j 4 dx
O1+x2

2. Cemu se integral rovna? Zjisténi zdGvodnéte.
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