Pokrocilé programovani
v Jazyce C pro chemiky
(C3220)

Sablony, knihovna STL,
algoritmy



Sablony funkci

» Sablony funkci pouzivédme tam, kde potfebujeme pouZit stejnou
funkci pro odlisSné typy argumentl a navratovych hodnot

« Sablonu definujeme podobné jako funkci, ale pfed hlavi¢kou funkce
uvedeme template <typename T> nebo template <class T>, kde
T je volitelny symbol zastupujici jméno typu

* Typd mUzeme specifikovat i vice: template <typename T1,
typename T2, typename T3>

* V okamziku volani jména sablony posoudi prekladac typ
preddvanych argumentt a vygeneruje prislusnou funkci

» Sablony samostatnych funkci se v praxi pouzivaji v mensi mife, ve
standardni knihovné jsou vsak definovany néekteré uzitecné
Sablonové funkce (napf. swap (), min(), max())

- Sablony Ize definovat také pro metody (podobnym zplsobem jako
pro funkce)



Sablony funkci - pfiklad 1

// Klasicke reseni bez pouziti sablon (pouzivame pretizeni funkci)
int getMax(int valuel, int value2)
{ if (valuel > value2) return valuel; else return value2; }

double getMax(double valuel, double value2)
{ if (valuel > value2) return valuel; else return value2; }

int main()
{
int i1l = 3, i2 = 5, imax = 0;
double d1 = 2.12, d2 = 6.78, dmax = 0.0;

imax = getMax(il, i2); // Tady se vola prvni funkce
dmax = getMax(dl, d2); // Tady se vola druha funkce
return 0;

// Reseni s pouzitim sablony funkce
template <typename T> T getMax(T valuel, T value2)
{ if (valuel > value2) return valuel; else return value2; }

int main()
{
int i1 = 3, 12 = 5, imax = 0;
double dl1 = 2.12, d2 = 6.78, dmax = 0.0;

imax = getMax(il, i2); // Na zaklade sablony vygeneruje funkci pro int
dmax = getMax(dl, d2); // Na zaklade sablony vygeneruje funkci pro double
return 0;




Sablony funkci - pFiklad 2

// Sablona funkce pro zamenu dvou hodnot
template <typename T> void swapItems(T &iteml, T &item2)
{

T itemAux;

itemAux = iteml;

iteml = item2;

item2 = itemAux;

}
int main()
{
int i1 = 3, 12 = 5;
string sl = "Prvni retezec", s2 = "Druhy retezec";

Vector3D v1(3.1, 4.7, -9.0), v2(6.4, -1.2, 7.8);
swapItems(il, i2); // Vygeneruje se funkce pro typ int
swapItems(sl, s2); // Vygeneruje se funkce pro typ string

swapItems(vl, v2); // Vygeneruje se funkce pro typ Vector3D

return 0;




Sablony trid
« Sablony tfid funguji podobnym zplsobem jako $ablony funkci, ale na
jejich zakladé se generuji celé tridy
« Sablony tfid se intenzivné vyuzivaji pfi tvorbé knihoven, hojné je
vyuziva napriklad standardni knihovna C++
 Prislusné objektové proménné deklarujeme:
jmeno_sablony<jmeno_typu> jmeno_promenne

template <typename T> class Vector3D // Sablona tridy pro 3D vektor
{
public:
Vector3D() { x =0, vy =0, z =0, },
Vector3D(T ax, T ay, T az) { x = ax;, y = ay, z = az, },
// Zde budou definovany dalsi cleny sablony tridy
private:
TXx,vy, z;
i

int main()
{
Vector3D<int> vectInt;
Vector3D<double> vectDouble;
// Zde je mozne pracovat s objektovymi promennymi vectInt a
// vectDouble obvyklym zpusobem




Sablony tfid - priklad

// Nasledujici priklad ukazuje, jak definovat metodu mimo sablonu
template <typename T> class Vector3D

{
public:
Vectoxr3D() { x =0, vy =0, z =0, }
void printValues(); // Metoda bude definovana mimo sablonu tridy
private:
TXxX,vY, z,;
i
template<typename T> void Vectox3D<T>::printValues()
{
cout << "Souradnice vektoru:" << x << y << z << endl;
}

int main()

{

Vector3D<int> vectInt;
Vector3D<double> vectDouble;

vectInt.printValues();
vectDouble.printValues();

return 0;




STL - standardni sablonova knihovna

» Soucasti standardni knihovny jazyka C++ je standardni Sablonova
knihovna STL (standard template library)

« Knihovna STL nabizi mnoho sablonovych trid, z nichz jsou
nejpouzivanejsi kontejnery (zasobniky), které slouzi k ukladani
objektl libovolného typu

* Kromé kontejneru vector, jsou k dispozici napriklad i mnoziny (set)
Ci mapy klic-hodnota (map)

* Podrobnéjsi dokumentace k STL na
https://en.cppreference.com/w/cpp/standard library


https://en.cppreference.com/w/cpp/standard_library

Kontejner map
* Pro pouziti kontejneru map, musime vlozit hlavickovy soubor #include
<map> a deklarovat using namespace std;

» Tento kontejner obsahuje pary klic-hodnota. Kazdému klicCi je prifazena
prave jedna hodnota. Klice jsou v mape vzdy vzestupné serazeny (pfi
iteraci je dostavame od nejmensiho kliCe po nejveétsi).

« Kontejner map obsahuje napriklad nasledujici metody:

* operator[] - vraci prvek s prislusnym klicem. Pokud prvek s danym

klicem v mapé neni, je vlozen s vychozi hodnotou a vracena
reference na ni.

erase() - smaze prvek s danym klicem, je-li pritomen
count () - vraci pocet prvkd s danym klicem v mapé (0 nebo 1)
clear() - vyjima vsechny prvky (kontejner je pak prazdny)
+ size() - vraci aktudlni pocet prvki
* empty () - vraci informaci o tom, zda je kontejner prazdny (totéz
jako size() == 0)
« Nezalezi-li ndm na poradi prvkd v mapé a potrebujeme ulozit mnoho
prvkd, byva ¢asto rychlejsi varianta unordered map

* Podrobnéjsi vycCet vsech metod kontejneru map lze najit na:
https://en.cppreference.com/w/cpp/container/map

*

*

*


https://en.cppreference.com/w/cpp/container/map

Kontejner map - priklad

#include <iostream>
#include <map>
using namespace std;

int main()
{
map<string, int> dnyVTydnu; // Definice kontejneru s textovymi klici
// a celociselnymi hodnotami
dnyVTydnu["pondeli”] = 1;
=2;

dnyVTydnu["utery"]
// atd.
string den = "Etvrtek";

cout << "Dnes je " << den << ", "

<< dnyVTydnu[den] << ". den v tomto tydnu." << endl;
// VypiSe: Dnes je ctvrtek, 4. den v tomto tydnu.




Iteratory

 Mnoho operaci s kontejnery v STL pouziva tzv. iteratory, coz jsou
specialni objekty podobné ukazatellm, ukazujici do daného
kontejneru na nejaky prvek

« Kazdy kontejner ma nasledujici metody, vracejici prislusny iterator
* begin() - vraci iterator na prvni prvek kontejneru
* end () - vraci iterator ukazujici tésne za posledni prvek

* Iteratory jsou interné vyuzivany range-based for cykly, ale mlzeme
je pouzit i primo

* Hodnotu, na kterou iterator ukazuje, ziskame dereferencovanim
pomoci * Ci ->

e Iterdtory mdzeme porovnavat pomoci==a !=a

« K posunu na dalsi prvek pouzijeme ++, nékteré iteratory umi i prejit
na predchozi prvek pomoci - -
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Iteratory - priklad

#include <iostream>
#include <map>
#include <string>
using namespace std;

int main()

{

}

map<string, int> dnyVTydnu; // Definice kontejneru s textovymi klici

// a celo€iselnymi hodnotami
map<int, string> cisloNaDen; // Mapa pro preklad obracenym smérem

dnyVTydnu["pondeli"] = 1;
// atd.

// iterujeme od begin(), dokud nenarazime na end()
for (map<string,int>::iterator it = dnyVTydnu.begin();
it !'= dnyVTydnu.end(); ++it) {
// u mapy je it->first klic¢, it->second prislusna hodnota
cisloNaDen[it->second] = it->first;

}
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Dedukce typu pomoci auto

» Casto se setkdme se situaci, kdy je typ n&jaké promé&nné “jasny”
(napf. dany navratovym typem ne¢jaké funkce), ale je pracné jej
rucne vypisovat

* Pouzijeme-li misto typu kliCové slovo auto, kompilator si potrebny
typ vydedukuje z kontextu (pokud to nejde jednoznacnée, kompilator
ohlasi chybu)

e Misto map<string, int>::iterator it = kontejner.begin()
tedy staci jen auto it = kontejner.begin()

 Klicové slovo auto miUzeme dale dekorovat pomoci const ¢i & a
upresnit tim, co ma kompilator udeélat

* Pro obecnou iteraci tedy mizeme psat
for (const auto &x : kontejner) { .. }

« auto nelze pouzit pro typy parametrt funkce (nejsou pfi definici
funkce znamy), funguje jen pro promeénné a navratové typy funkci

« Naduzivani auto ale mUze kéd zneprehlednit, pouzivdme jej jen tam,
kde je to prospésné, nepiseme tedy auto 1 = 5 misto int 1 = 5
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Standardni knihovna algoritmu

* STL obsahuje také sablony funkci implementujici nékteré bézné
algoritmy nad souborem dat (tridéni, vyhledavani, kopirovanti)

 Tyto funkce jsou k dispozici v hlavickovém souboru <algorithm>
find() - najde prvni odpovidajici prvek

count if() - vraci polet prvkd odpovidajicich néjakému kritériu
reverse() - obrati poradi prvkd

sort() - seradi prvky vzestupné

copy () - zkopiruje dany rozsah do jiného kontejneru

« VétSina algoritmU prijima dva iteratory ukazujici na zac¢atek a konec
rozsahu hodnot, nad nimz maji pracovat (typicky predavame
begin() a end() néjakého kontejneru).

« Mnoho dalsich funkci naleznete v detailni dokumentaci na
https://en.cppreference.com/w/cpp/header/algorithm

13


https://en.cppreference.com/w/cpp/header/algorithm

Algoritmy - priklad

#include <algorithm>
#include <vector>
using namespace std;
bool je_sude(int x) { return x % 2 == 0 }
int main()
{
vector<int> cisla; // naplnény néjakymi cisly

sort(cisla.begin(), cisla.end()); // seradi cisla vzestupné

int pocetTrojek = count(cisla.begin(), cisla.end(), 3);

int pocetSudych
}

count_if(cisla.begin(), cisla.end(), je_sude);
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Lambda funkce

« Zejména pfri praci se standardnimi algoritmy potrebujeme casto
funkce specifikujici kritérium pro pocitani, razeni apod.
 Abychom nemuseli pro kazdy pripad vzdy definovat globalni funkci,

existuji v jazyku C++ tzv. lambda funkce, coz jsou docasné (lokalni)
funkce

« Lambda funkce muUze mit pristup ke proménnym z bloku, ve kterém
je definovana

» Lambda funkci definujeme v misté pouziti takto:
[promennal, promenna2] (int parametrl) { téloFunkce; }

* V hranatych zavorkach uvedeme seznam vnéjsich proméennych,
které chceme pro lambda funkci zpristupnit (budto kopii-hodnotou,
nebo jako referenci pridanim & pred proménnou)

« Kulaté zavorky specifikuji typ parametrd jako u bézné funkce
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Lambda funkce - priklad

#include <algorithm>
#include <vector>
using namespace std;

int main()

vector<int> cisla; // naplnény néjakymi cCisly
int hranice = 5;

// lambda s jednim parametrem, zp¥istupnime ji proménnou hranice
int pocetVetsichNez = count_if(cisla.begin(), cisla.end(),
[hranice] (int x) { return x > hranice; }

),

// lambda s jednim parametrem, nema pristup k zadnym proménnym z

main()

int pocetSudych = count_if(cisla.begin(), cisla.end(),
[T (int x) { return x % 2 == 0; }
),
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Cviceni - cast 1

. Vytvorte program vychazejici z programu z ulohy 4 z minulého cvicCeni

s nasledujicimi Upravami:

* Trida Vector3D bude Sablonou, pricemz parametrem Sablony bude datovy
typ T pouzity k ulozeni souradnic x, y, z

* Upravte metody getX/Y/Z() a set(), tak aby prijimaly a vracely typ T (ne
napevno float i double

*operator* bude vracet vzdy typ double (bez ohledu na typ T)

* MUzete smazat operator+ a funkci swapVectors()

* Funkce main() vytvori dvé dvojice vektord, jednu jako Vector3D<double>
a druhou Vector3D<float>

* Od uzivatele vyzadejte a nactéte souradnice obou double vektor(

* Kazdy double vektor zkopirujte do odpovidajiciho float vektoru pomoci
set() a getX/Y/Z()

* Nakonec program spocita a vytiskne skalarni soucin double vektort a
skalarni soucin float vektord.

Program otestujte s vektory [1, 1, 0] a [1.00000001, -1, 0]. Skalarni soucin

ve vyssi presnosti by mél byt nenulovy, v nizsi presnosti nulovy. 2 body
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Cviceni - cast 2

2. Vytvorte program zpracovavajici soubor datal.dat (z adresare

/home/tootea/C3220/data/). Soubor obsahuje na kazdém radku textovy

identifikator komplexu protein-ligand, nasledovany dvéma hodnotami

vazebnych energii (referencni a predikovanou). Pro ulozeni jednotlivych

zdaznamuU definujte tridu Complex, kterd bude obsahovat:

* Tri soukromé datové polozky (string a dva double)

* Metodu void readLine(const string &line) pro nacteni hodnot do
tridy

* Metodu void print(void) const pro vypis hodnot na standardni vystup

* Metody getReference() a getPredicted(), vracejici hodnoty energii.

Funkce main() vytvori vector trid Complex a do néj po radcich nacte
obsah souboru, jehoz jméno bude specifikovano jako prvni argument na
prikazovém radku.

Vektor komplext napred seradte vzestupné dle predikovanych hodnot
energie volanim sort () s vhodnou lambda funkci (ta bude prijimat dva
argumenty const Complex & a vracet true, pokud prvni argument ma
mensi predikovanou energii nez druhy). Polozky serfazeného vektoru
vypiste pomoci print().

(pokracovani na dalsi strané)
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2.

Cviceni - cast 3

(pokracCovani) Vytvorte histogram referencnich energii tak, ze pouzijete
mapu, jejimz klicem bude referencni energie prevedena (oriznuta) na int
a hodnotou bude pocet komplext spadajicich pod dany kli¢. Vyslednou
mapu vypiste (na kazdém radku bude celociselna energie nasledovana
poctem).

Pomoci count if a vhodné lambda funkce spocitejte, pro kolik komplexi
je absolutni hodnota (abs()) rozdilu referencni a predikované energie
mensi, nez ¢islo zadané jako druhy argument programu na prikazovém
radku. Vysledny pocet vypiste. 3 body
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