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1. INTRODUCAO

O Fortran tem sido usado por cientistas e engenheiros por muitos anos,
sendo uma das principais linguagens de programagdo cientifica especiamente
devido a sua capacidade em fazer cllculos. Taxada de linguagem obsoleta pelas
pessoas que desconhecem as novas atualizagbes na sua estrutura de
programagdo, o Fortran hoje possui todos os elementos de linguagem que
tornaram o C++ famoso.

O Fortran, abreviagdo de FORmula TRANS ation (ou originamente IBM
Mathematical FORmula Trandation System), € a mais velha das linguagens de
alto nivel e foi desenvolvida pelo grupo IBM no fina da década de 1950. A
linguagem ganhou popularidade na década de 1960 e ganhou sua primeira
versao padronizada: Fortran 66.

Em meados da década de 1970, todo grande computador vinha com a
linguagem Fortran embutida e era a linguagem mais robusta da época e tinha
um processamento muito eficiente. Além disso o codigo podia ser compilado
(transformado em um programa executavel) em qualquer tipo de sistema de
computador e portanto se tornou a linguagem mais usada no meio cientifico. O
dominio do Fortran levou a uma nova auaizacdo que ganhou o nome de
Fortran 77 (pelo qua o Fortran € conhecido até hoje).

Infelizmente a revisho para o Fortran 77 foi muito conservadora
mantendo uma estrutura de programagdo antiga. Com a popularizacdo dos
computadores pessoais, 0s jovens programadores da década de 1980 preferiam
aprender Basic, Pascal e no find dos anos 80, o C; que eram linguagens que
tinham uma estrutura de programacdo mais bem estruturada e moderna. Essa
preferéncia dos jovens programadores levou no inicio da década de 1990 a uma
mobilizacdo para implantar o C++ como linguagem de programagdo
preferenciadl no meio cientifico, aiando capacidade de célculo com uma
estrutura moderna de programagdo. A migragdo para o C++ s ndo foi maior
porque muitas rotinas de métodos numéricos estavam em Fortran e daria muito
trabal ho e levaria muito tempo para traduzi-las parao C++.

Na mesma época (1991) o Fortran recebeu sua maior atuaizacdo, com a
introdugdo do Fortran 90 que permitia 0 uso de muitos comandos e estrutura das
linguagens mais modernas.
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1.1. O Curso

Este curso, ird apresentar os principais comandos do Fortran 90 usados
para fazer projetos de engenharia Os exemplos e exercicios focam em
problemas tradicionais e de utilizago prética.

Ao final do curso, aguns méodos numéricos mais utilizados sdo
abordados, mostrando como criar programas usando bibliotecas numéricas.



2. LOGICA DE PROGRAMAGAO

Programar em Fortran, assim como em qualquer outra linguagem de
programacdo é simples, o complicado € organizar 0 pensamento l6gico e
estruturar aresolucdo do problema para se atingir o objetivo que se desgja.

E um erro comum e grave para o iniciante em programagao, escrever um
programa sem ao menos esquematizar as agfes que devem ser executadas pelo
programa (algoritmo) de modo a solucionar o problema.

Nos primeiros programas, 0 agoritmo gjuda a organizar 0 pensamento
[6gico, principalmente quando decisdes devem ser tomadas ou operagbes com
vetores e matrizes s80 necessarios.

ApGs algum tempo de experiéncia, 0 processo de organizagdo da estrutura
do programa passa de a ser logico e fécil, ndo sendo necess&io fazer um
algoritmo muito detalhado. Porém se o programa for utilizado por mais de uma
pessoa, 0 dgoritmo anda € necess&io para facilitar o entendimento do
programa por outras pessoas, uma vez que ler um algoritmo € bem mais fécil do
que ler o cédigo de um programa.

2.1. Algoritmo

Um agoritmo é uma sequéncia finita de passos que levam a execucéo de
uma tarefa, ou seja, é a receita que deve ser seguida para se chegar a uma meta
especifica. O programa por sua vez, é nada mais do que um agoritmo escrito
numa linguagem de computador.

Regras Basicas para Construcdo de um Algoritmo

Para escrever um algoritmo deve-se descrever a sequéncia de instruces
de maneira simples e objetiva, podendo-se utilizar algumas técnicas bésicas:

++ usar somente um verbo por frase

+ usar frases curtas e simples

¢ ser objetivo

% usar palavras que ndo tenham sentido ddbio
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Fases de um Algoritmo
O agoritmo deve conter as trés fases fundamentais da resolugdo de um

problema. Estas fases sdo a leitura de dados, cédlculos (ou processo) e impressio
dos resultados.

Entrada de Impressao dos
Processo
Dados S Resultados

EXEMPLO 1

Um algoritmo para calcular a média de trés niUmeros tomaria a forma:
1. LerN1,N2eN3

N1+N2+ N3

2. Calcular Média pela equacédo: Media= 3

3. Imprimir Média

2.2. Fluxograma

O fluxograma é uma forma padronizeda e eficaz para representar os
passos 16gicos de um determinado processo. Sua principal fungdo é a de facilitar
avisualizagdo dos passos de um processo.

O fluxograma é congtituido por diversos simbolos que representam estes
elementos de programacdo (Tabela 2.1). No interior dos simbolos sempre
existira algo escrito denotando a ag8o a ser executada.

Tabela2.1. Elementos do fluxograma

inicioefim
leitura de dados
impressdo de dados

acao
decisio
conexao

UL




EXEMPLO 2
O fluxograma para o exemplo 1 tomaria a forma:

Ler N1, N2 e N3
‘ Calcular Média ‘
Imprimir Média

Figura 2.1. Fluxograma para célculo da média de trés nimeros.

EXEMPLO 3
Uma aplicagdo simples em engenharia é o calculo do balan¢o de massa em um
tanque de mistura, como o mostrado na Figura 2.2.

Corrente 1 Corrente 2

Corrente 3
Figura 2.2. Tanque de mistura

Supondo que ndo ha acumulo volumétrico no interior do tanque, e que as
densidade das correntes de entrada (1 e 2) sdo diferentes, o célculo do fluxo
volumétrico de saida do tanque (corrente 3), do fluxo méssico e da densidade
no tanque pode ser feito usando as equacgdes:

Fluxo volumétrico: F3 =F1+F2

Fluxo Massico: M3 =FIxr1+F2xr 2

Fixr 1+ F2xr 2

Densidade: r3=
F3

Fabiano A.N. Fernandes
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Fi fluxo volumétrico da corrente i
Mi fluxo massico da corrente i
ri densidade da corrente i

O fluxograma a ser seguido para calculo do tanque sera:

Ler Fluxo Volumétrico das
Correntes 1 e 2

I

Ler Densidades das
Correntes 1 e 2

)

‘ Calcular Fluxo Volumétrico da Corrente 3 ‘

b

‘ Calcular Fluxo Méassico da Corrente 3 ‘

b

Calcular Densidade da Corrente 3

Imprimir Resultados

Fim

Figura 2.3. Fluxograma para calculo do balanco de massa em um tanque
agitado.

EXEMPLO 4

Se considerarmos os trocadores de calor, o coeficiente de troca térmica
depende do tipo de escoamento (laminar ou turbulento) e pode ser calculado
por meio de correlagbes que sdo definidas para cada faixa de nimero de
Reynolds.

Um programa que calcule o coeficiente de troca térmica deve conter um
processo decisério que utilize a correlagdo correta em fungdo do valor do
ndmero de Reynolds, conforme as equacgdes:

EQL: Ny = 0,153 Mg 28 siNp, 033 5f 014 para Nee < 2100
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3, 033 2887 014
EQ2: Npy =10,56 Mg 233 siNp, O X * O
para Nge > 2100
d diametro do tubo
L comprimento do tubo
Nne  ndmero de Nusselt
Npr  ndmero de Prandtl
Nre  nuUmero de Reynolds
f razdo de viscosidade do fluido no centro e na parede
do tubo

O fluxograma do programa para célculo do coeficiente de transferéncia de calor

sera:

NRe, NPr, d, L, f
NRe < 2100
Néao

Calcula NNu pela
equacao EQ2

Calcula NNu pela
equacdo EQ1

¢

Figura 2.4. Fluxograma para célculo do coeficiente de transferéncia de calor.

No fluxograma acima, apés a leitura das variaveis necesséarias, 0 programa
deve decidir qual das duas equagfes sera usada para o célculo do nimero de
Nusselt,. Esta decisdo é feita comparando o nimero de Reynolds lido com o
limite superior para a aplicacdo da equag¢do EQ1l. Dependendo do valor do
ndamero de Reynolds, o niumero de Nusselt serd calculado pela EQ1 ou pela
EQ2.
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EXEMPLO 4

E muito comum em engenharia, termos que gerar dados para montar um
gréfico de uma determinada funcédo. A velocidade terminal de uma particula é
funcdo do tamanho da particula e das propriedades do fluido e do sélido e pode
ser calculada pela equagéo:

_ 0524052 rs- r)

u
t m

Se quisermos gerar 100 pontos para construir um grafico da velocidade
superficial em funcéo do didmetro de particula, para particulas variando de 50 a
1000 mm poderemos usar o seguinte fluxograma:

Inicio

rs, rf,m

!

‘ DeltaDP = (1000 - 50)/100 ‘

Figura 2.5. Fluxograma para célculo do coeficiente de transferéncia de calor.
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No fluxograma acima, um contador (I) é utilizado para fazer a iteragéo de 1 até
100 que é o numero de pontos desejado para o grafico. Um valor de
incremento é definido para o didmetro das particulas (DeltaDP) e este é usado
no célculo do didametro da particula (DP). Ap6s a velocidade terminal (UT) ser

calculada, os valores de DP e UT sé&o impressos. O contador € incrementado
em uma unidade e o processo continua até que 100 pontos sejam impressos.

EXEMPLO 5

A tecnologia Pinch, usada para otimizar a troca de energia entre as diversas
correntes de um processo, requer a organiza¢do das temperatura das diversas
correntes em ordem decrescente, em uma de suas etapas.

As temperaturas das correntes sdo armazenadas em um vetor que deve ser
organizado do maior valor para 0 menor valor.

Se a temperatura de 10 correntes tiverem de ser organizadas, o fluxograma a

ser seguido sera dado por:
Ler Vetor A contendo as
Temperaturas das Correntes

Figura 2.6. Fluxograma para organizagéo de um vetor em ordem decrescente.
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Programacéo Fortran para Engenharia
10

Neste fluxograma usamos o conceito de contadores (variaveis | e J), que
servem para contar o nimero de iteragfes realizadas, ou simplesmente para
marcar uma posicdo. Neste caso os contadores servem para indicar qual a
posicdo no vetor A que contém as temperaturas.

Para organizar o vetor é necessario procurar pelo maior valor e coloca-lo na
primeira posi¢cdo do vetor, buscar pelo segundo maior valor e colocé-lo na
segunda posi¢do do vetor e assim por diante.

Se inicialmente o vetor estiver totalmente desorganizado o maior valor pode
estar em qualquer posigao no interior do vetor, como por exemplo:

Posigéo‘l‘z slals|e]7]s 9‘10‘

al

Valor‘lZ‘Q 2 11‘22‘12‘15‘3 7‘18‘

Para achar o maior valor e coloca-lo na primeira posi¢cdo do vetor, podemos
usar o contador | e dar a ele o valor 1 referente aprimeira posi¢do no vetor A.
Portanto a variavel A(l) contera o valor do primeiro valor do vetor, ou seja, A(1).
Para colocar o maior valor do vetor nesta posi¢do, devemos comparar o valor
desta posicdo com os valores contidos nas outras posi¢cbes do vetor, ou seja
com as posi¢des 2 até 10.

Para controlar qual a posicdo que sera comparada com a posi¢do |, podemos
usar o controlador J, fazendo este variar de 2 até 10. Se o valor de A(J) for
maior que o valor de A(l), entdo trocamos estes valores de posicdo de forma
que o maior valor figue na primeira posi¢ao:

Posigéo‘l‘z 3 4‘5‘6‘7‘8 9‘10‘

al

Valor‘lZ‘Q 2 11‘22‘12‘15‘3 7‘18‘

AN

Uma vez que a primeira posi¢cdo do vetor foi preenchida corretamente com o
maior valor do vetor, podemos repetr a mesma operagdo para achar o
segundo maior valor e coloca-lo na segunda posi¢do do vetor. Para tanto, o
contador | é incrementado recebendo o valor 2 referente a segunda posi¢éo no
vetor A. Para colocar o segundo maior valor do vetor nesta posi¢do, devemos
comparar o valor desta posicdo com os valores contidos nas posicoes
restantes do vetor, ou seja com as posi¢cdes, 3 até 10. Novamente, se o valor
de A(J) for maior que o valor de A(l), entdo trocamos estes valores de posicdo
de forma que o maior valor figue na segunda posicéo:

Posigéo‘l‘z 3 4‘5‘6‘7‘8 9‘10‘

Valor ‘25‘ 9 |12 11‘22‘12‘15‘ 3 7‘18‘
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Note que o contador | deve variar entre I+1 e 10 (Ultima posi¢éo do vetor).

A operacéo é repetida para as outras posi¢des do vetor. Para um vetor com 10
posicdes, o valor do contador | varia de 1 a 9 e ndo de 1 a 10 pois no final do
processo, o valor contido na posicdo 10 ja sera o menor valor contido no vetor.
Além disso ndo seria possivel comparar o valor A(10) com o valor A(11) pois
este Ultimo ndo existe.

Dos exemplos mostrados neste capitulo, o exemplo 5 é um dos problemas
mais complicados que se tem em légica de programacdo para engenharia, pois
envolve operacdo com vetores, controle de vetores, |oops e comparagies.

Embora, a modelagem e a resolugdo dos problemas de engenharia sgjam
muitas vezes complexos, a logica de programagdo a ser utilizada serd na grande
maioria dos casos muito parecida com os exemplos mostrados neste capitulo.

Nos proximos capitulo iremos abordar 0s comandos que nos permitem
programar em Fortran.

EXERCICIOS

EXERCICIO 1

Um procedimento muito comum em programagdo para engenharia é a obteng@o
das raizes de uma func&o. Para uma fun¢do de segundo grau, como a mostrada
no exemplo 4, em que a velocidade de terminacdo € uma fungdo de segundo
grau em relagdo ao didmetro da particula, podemos determinar de duas formas o
didmetro da particula dado uma velocidade terminal. Diretamente,
reorganizando a egquagdo isolando o didmetro da particula em funcdo da
velocidade terminal:

Ug XM
Dp=1%
P +\/0,524><(r s- )

ou pela técnica de bissegao, buscando o zero da funcéo:
2

0,5245Dp° {rs-ry)
m

0:Ut'

Desenvolva o fluxograma para calcular o didmetro da particula a partir de cada
um destes dois processos.
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EXERCICIO 2
A correlacdo a ser utilizada para cacular as propriedades fisicoguimicas
depende da fase em que a substancia se encontra: gés ou liquido. A decisdo de
qual correlagdo deve ser utilizada pode ser feita com base na comparacéo entre
atemperatura de ebulicdo do composto e atemperatura do processo.
Desenvolva um fluxograma para calcular a capacidade cdorifica de uma
substancia.
As correlagdes para o cé culo da cal orifica séo:

para gés:

Cp=A+BT +C X2

paraliquido:
A2 2
Cp:T+B- 2XAXC X - AXD K
T
t=1- —
Tc
Cp capacidade calorifica
T temperatura
Tb temperatura de ebulicdo
Tc temperatura critica
A ,B,C,D parametros
EXERCICIO 3

O exemplo 5 apresentou como se organiza um vetor (contendo 10 vaores) em
ordem decrescente. Desenvolva um agoritmo que organize um vetor, contendo
N valores, em ordem crescente.
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3. COMPILADOR FORTRAN

Compilador € o nome que se d4 a0 programa que ira transformar o seu
cddigo Fortran em um programa executavel. Existem vérios compiladores
Fortran, como o Intel Fortran, Compag Fortran, GCC, ProFortran, entre outros.
Atualmente os compiladores mais usados sdo:

« INTEL e COMPAQ FORTRAN
Devido a facilidade de sua interface, modernidade do codigo que
compila, capacidade de gerar aplicativos com interface gr&fica em
Windows (QuickWin) e grande variedade de métodos ja codificados em
sua biblioteca numérica

< GNU FORTRAN (GCC)
Devido a ser um programa livre (grétis). E um compilador para Fortran
77 mas contém a maioria dos comandos do Fortran 90 aém da
possibilidade de formatac8o livre do cddigo. N&o cria gplicativos com
interface gréfica e ndo contém maédul o de bibliotecas numéricas.

Os programas a serem feitos neste curso poderdo ser executados em
qualquer compilador Fortran com capacidade de compilar Fortran 90. Somente
alguns exemplos de capitulo 12 sobre métodos mateméticos iréo requerer a
bibliotecanuméricalMSL.

As segBes seguintes irdo agpresentar como iniciar um projeto no
COMPAQ Fortran, que € a versdo atua do antigo mas ainda popular MS
Fortran PowerStation. O INTEL Fortran € a nova denominagdo do agora antigo
COMPAQ Fortran (a diferenca é a possibilidade de integracdo com a
plataforma.NET da Microsoft)

3.1. Criando um Projeto

No COMPAQ Fortran, todo programa em Fortran esta ligado a um
projeto que ird conter o cddigo fonte do programa que esté sendo escrito. Para
criar um projeto no Fortran, selecione File no menu principa e depois selecione
New (Figura 3.1).

Fabiano A.N. Fernandes
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.. Comgg® ¥izual Fortran

Tool: “Window Help

Sk ImE® |[Pses

<

Open Workspace. .
Save Wiorkepace
[Elose Wiorlkepase

Figura 3.1. Abertura de um novo projeto no Fortran

Este compilador é capaz de criar vérios tipos de programas (programa
executavel, subrotina DLL, programas com interface Windows, etc.). Neste
curso abordaremos 0s programas executaveis, portanto escolha a opcéo Fortran
Console Application (Figura3.2).

New EHE
Filez  Projects | Wiorkspaces ther Documents |
Fortran Cansole Application™— Project game;\”
%] Fortran Dynarmic Link Library IEkemplo L<
Fartran Standard Graphics or Quickiwin Application _
| Fartran Static Library Logation:
Fortran windows &pplication |cAROUNOSFABIANOPRO J
M akefile
Th Utiity Project

% Create new workspace
) Sdd tocurrent workspace
I= | Mependencsaf;

| I

Platforms:
IWin32

OF. I Cancel

Figura 3.2. Abertura de um novo projeto no Fortran
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Dé um nome para o0 projeto que estara sendo criado. Um novo diretério
serd criado com o nome deste projeto. Sera neste diretdrio que 0s arquivos com
o codigo do programa em Fortran deverdo ser gravados (Figura 3.2).

Escolha para criar um projeto vazio (Figura 3.3). Finalize a abertura do
projeto pressionando o bot&o Finish.

Fortran Console Application - Step 1 of 1

YWhat kind of Conzole Application do ycyto create?

& zsimple project.

A "Hello World" sample project.

[ This project will be linking against one or more Fortran DLL Import libraries.

N

< Back | =51 | Finigh Z—f Cancel Help

Figura 3.3. Abertura de um novo projeto no Fortran

Apbs criado o projeto, o arquivo que conterd o cddigo em Fortran deverd
ser criado. Este arquivo é um arquivo texto comum que posteriormente sera
gravado com a extengdo .f90. Para criar o arquivo do codigo, pressione o botdo
New Text File (Figura3.4).

‘. Exemplo - Compag Yizual Fortran

JJ File E%Eiew Ihzert Project Build Tool: Window Help

[ W e e o

%]

Workspace 'Exemplo” 1 pro
28 Exemplo files

Figura 3.4. Abertura de um novo arquivo de codigo.
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Este arquivo texto podera ser editado e o codigo do programa podera ser
digitado nele. ApGs editado, este arquivo deve ser gravado com a extensdo .f90.
Para sdvar o arquivo selecione File no menu principal e depois selecione a
opcdo Save, ou simplesmente pressione o0 botdo Save (Figura 3.5). O nome deste
arquivo podera ser igual a0 nome do projeto (recomendavel para ndo causar
muita confus3o).

YWiew |nzert Project Buld Took Window Help

(b Tl ey g o HEEHE = “PSEE
(= Qpen.. ikl P GRAN EXENELO

== LCloze
& B2+ 2
& Open Warkspace...

Save Workzpace

Cloze Workspace y
[Blseve oo X

Save bz

Figura 3.5. Gravagdo de um novo arquivo de codigo.

N&o esqueca de gravar o arquivo com a extensdo .f90 (Figura 3.6).

Salvar como EH

Salvar em: IaEHEFﬂplD j ﬁl
I E vemplo. dip

Exemplo. dsw

Eroqrﬂiiu:ia IEHEmpID,[EHj L< Salvar I

Salvar com o — -

tipo: ITEHl file [%.%] J Cancelar /l
s

Figura 3.6. Gravagdo de um novo arquivo de codigo.
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Este arquivo por sua vez deverd ser inserido no projeto. Para isto,
selecione Project no menu principa e depois selecione a op¢do Add To Project
eFiles (Figura3.7). Selecione o arquivo f90 quefoi criado.

*t.. Ezemplo - Compaq Vizual lechemplo.lQl]]
Eile Edit Wiew Insert | Project fzfild Tools ‘window Help
?i% | = J ﬁ | ok Set Active Project ;i i/rIPSEE jﬁx '&

Mew...

¥ Wew Folder.
Fr'é! ‘workspace Exemplo® | Saurce Control |l Pl

Exemplo files

Dependencies. ..

Settings... AltsF7 [#7 Comporents and Controls...
Expart Makefile...

Inzert Project into ‘Work space. ..

Figura3.7. Vinculagdo do arquivo de cddigo ao projeto.

Atencdo: ndo € porque o arquivo f90 esta aberto no compilador que ele esta
vinculado ao projeto. Isto sd ocorre apds o usuério fazer a inser¢cdo manual
deste arquivo ao projeto.

Depois de vincular o arquivo f90 ao projeto, o projeto deve ser savo para
gravar este novo vinculo. ApéGs este procedimento, o arquivo com o codigo
Fortran pode ser editado, e 0 programa escrito.

Ap6s pronto, o codigo deve ser compilado para entdo se tornar um
programa executdvel. A compilagdo é feita sdlecionando Build no menu
principal e depois a op¢do Rebuild All no menu principal (ou pressione o bot&o
Rebuild All). Se o compilador encontrar erros no codigo do programa que
impegam a criagdo do programa executavel, as mensagem de erro apareceréo na
janelaabaixo do codigo (Figura 3.8).

.. Exempls - Compag Vsl Foetran _lyu'Jll_
[ ke Edt wiews Insat Pojet | Quid b window Halp %
B SO B P Cnkbwcast b Zli B v 2
- Brid Eranploeim Fr :
|
Ew:amwaefmun‘ 1 o

Baich Byid -
Cigan
Upciate &)l Deperadmoes

B .ﬁEnﬂnﬂu Fibes

Figura 3.8. Compilaco e criacdo do programa executével.
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Selecionar Rebuild All como mostrado na Figura 3.8 evita o trabaho de
ter que selecionar Compile e depois selecionar Build.

Para executar 0 programa, selecione a op¢do Build no menu principa e
depois a opgdo Execute, ou simplesmente pressione o botdo Execute (Figura
3.9).

<. Enising s - e 1959
[I]EleidlﬂklmetEwhul_-Hn &=

R N et T I I~ 6~ S . WU MU
= B Exanpla ea T —
~i= ] Fusbid Al =|
Bl B s,

Clean

ipda la 5 Dapan dercmr .

St Db "
Dhabes gt Fearsoim Cograchan, ?;
]

Figura 3.9. Execucdo de um programa.

v B Enemsio tes

3.1.1. Usando um Cédigo Pronto em um Novo Projeto

Se quiser comecar um novo projeto e importar um arquivo de codigo
existente para este novo projeto siga 0 seguinte procedimento:

Crie 0 novo projeto.
Copie o0 arquivo de codigo para o diretério criado para 0 novo projeto.
Vincule o arquivo de codigo ao novo projeto.

Se 0 arquivo de cddigo ndo for copiado para o novo diretério, este codigo
serd compartilhado por dois ou mais projetos e uma modificacdo neste codigo
implicard em mudangas no c6digo para os dois projetos. Portanto, se quiser
modificar o codigo do programa sem afetar a Ultima versdo, o procedimento
acimadeve ser seguido.

3.2. Codigo em FORTRAN 90

O cddigo do programa em Fortran 90 tem formatacdo livre, com o codigo
podendo ser escrito a partir da primeira coluna e ndo héa limite de caracteres por
linha,
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O programa comegca com o comando PROGRAM e termina com o
comando END.

PROGRAM <nome>

codigo

iEND

onde <nome> é 0 nome dado ao programa

O comando PROGRAM é na verdade opcional, mas pode vir a ser
importante para diferenciar o programa principal dos outros médulos, subrotinas
e fungBes (veremos estas estruturas no Capitulo 11).

E possivel inserir comentérios a0 longo do programa de forma a
identificar as diversas partes do programa e descrever o que esta sendo redlizado
em cada parte. O comentério comega com o caracter !

PROGRAMA EXEMPLO

| PROGRAMA PARA CALCULO DE 2 + 2
A=2+2 |EQUACAO

END

Muitas vezes as equacies sdo muito longa para caberem na tela, de forma
que a linha do programa sairia do campo visual. Neste caso o caracter & pode
ser usado para indicar que esta linha de cédigo continua na linha seguinte. O &
devevir nofinal dalinha.

PROGRAMA EXEMPLO

I CALCULO DE UM BALANGO POPULACIONAL

A= (TAU + BETA)*(TAU + BETA/2.04TAU + BETA)*(R — 1.0))*R/ &
(1.0 + TAU + BETA)*R

END

2.3. Cédigo em FORTRAN 77

O Fortran 77 é a versdo antiga da linguagem Fortran. Ainda hoje ela é
bastante popular pois alguns programadores aprenderam a programar em
Fortran 77 e escolheram ndo se atualizar para o usar o Fortran 90. Portanto é
muito comum ver programas novos sendo escritos em Fortran 77.

As desvantagens do Fortran 77 em relacdo ao Fortran 90 s80: ndo poder
usar alguns comandos novos que foram criados com o Fortran 90; maior
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dificuldade em fazer aguns tipos de operagbes com vetores e matrizes,
impossibilidade de criar DLLS; e ter que conviver com regras mais rigidas para
escrever 0 programa.

O Fortran 77 tem vérias regras de escrita do codigo, sendo que as linhas
de codigo sfo divididas por segOes:

colunas
|1 5 |67 72

A B Cc

Zona A — contém comentarios e nimeros de linha de cédigo (linhas 1 a5).
Zona B — contém o caracter que indica a continuag&o dalinha anterior (linha 6).
Zona C —cadigo do programa (linhas 7 a 72).

Um programaem Fortran 77 teriaaforma:

[T 5]|6]7 72

PROGRAM <NOVE>
codi go
END

A inser¢do de comentérios deve ser feita colocando a letra C na primeira
colunadalinha

1 5]6]7 72 |
PROGRAM EXEMPLO

C PROGRAMA PARA CALCULO DE 2 + 2
A=2+2
END

Qualquer linha de codigo deve ser escrito até a coluna 72. Ap6s a coluna
72, nenhum c6digo € lido pelo compilador. Se o texto do codigo chegar até a
coluna 72, o restante da linha de c6digo devera continuar na coluna 7 da linha
de baixo. Um caracter qualquer deve ser colocado na coluna 6 para identificar
que aquelalinha se trata da continuacdo da linha anterior.

[1_5]6]7 72 |
PROGRAM EXEVPLO
C CALCULO DE BALANGO PCPULACI ONAL

A = (TAU + BETA)*(TAU + BETA/ 2. 0*(TAU + BETA)*(R — 1.0)*R
* /(1.0 + TAU + BETA)**R
END
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4. TIPOS E DECLARACAO DE VARIAVEIS

As varidveis podem ser basicamente de quatro tipos: numéricas,
caracteres ou légicas. Ostipos de varidveis do Fortran sdo:

< INTEGER
ndmeros inteiros

<+ REAL
ndmero resl
suportavalores entre 1.0 x 10 até 1.0 x 10®

+ REAL*8
numero real em dupla precisdo
suporta valores entre 1.0 x 10 até 1.0 x 10*°
este tipo de variavel € o tipo mais usado em engenharia e seu uso deve
ser preferido dentre as duas formas de nimero reais
programas mais antigos usavam a declaracdo: DOUBLE PRECISION para
este tipo de varidvel

s CHARACTERY*i
sequéncia afanumérica com um méximo dei caracteres
ndo pode ser utilizada em operagbes mateméticas

% COMPLEX
nimero complexo

% LOGICAL
variavel |6gica
possui doisvalores. .FAL SE. (falso) e . TRUE. (verdadeiro)

este tipo de varidvel tem sido gradativamente substituido por nimero
inteiros onde O serefere afalso e 1 a verdadeiro.

4.1. Declaracao de Variaveis

As varidveis podem ser declaradas em grupo ou individualmente. Esta
declaragdo deve vir logo no inicio do programa.
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Individualmente, as varidveis sdo declaradas listando seus nomes apés o
tipo davariavel, como por exemplo:

INTEGERA, B, C
REALD, E
REAL*8 F, G, H
CHARACTER*10 |
COMPLEX J

E importante dar nomes representativos para as variaveis, de forma que
se possaidentificar facilmente sua fung&o no programa.

EXEMPLO
REAL*8 DENS, VISC para densidade e viscosidade
INTEGER IDX para indice

E comum esquecermos de declarar varidveis no inicio do programa
quando usamos a declaracdo individual das varidveis. Para evitar este problema,
podemos usar a funcdo IMPLICIT para declarar um grupo de varidveis
baseados em sualetrainicial:

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

esta declaragdo ir4 fazer com que todas as variaveis iniciadas em A aé H e em
O aé Z sgam nimero reais em dupla precisdo. Como consequéncia, as
varidveisiniciadasem | até N serdo nimero inteiros.

Em gera, asletras | a N so utilizadas para denotar niUmeros inteiros e as
demais sdo usadas para nimeros reais (convencdo estabelecida), porém isto ndo
impede que seuse as letras | aN paranimerosreais e as outras parainteiros.

Utilizar o comando IMPLICIT n&o impede a declaracdo individua de
outras variavels, sendo que declaragBes individuais se sobrepde a declaracdo
feitapelo comando IMPLICIT.

EXEMPLO

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
REAL*8 NSA

INTEGER P1
CHARACTER*20 ARQUIVO
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4.2. Atribuicdo de Valores % Formas vélidas paravariavel 16gica
L=.TRUE.
o F did . inteiros L =.FALSE.
X olrrlws(a)sv idas para numeros inteiros: estas sf0 as duas Unicas opgdes para avariavel logica
=134
1=-23

K2

+ Formas vélidas para caracteres
O texto afanumérico pode ser definido entre apostrofes ou entre aspas

K2

% Formas vélidas para nUmerosreais.

A=3.1415 S ="Texto”

A =-0.0012 S = ‘texto’

A =.236

A =+5.0E3 No caso do apostrofe ser necessaio no meio do texto, pode-se usar as
formas:

A atribuicéo 5.0E3 quer dizer: 5.0 x 10° S = “texto’s texto”

S = ‘texto”s texto’
+ Formas vélidas para nimeros reais em dupla precisio (REAL*8):
A =3.1415D0
A =-0.0012D0
A =2.4D-62
A =+5.0D2

A atribuicio 5.0D3 quer dizer: 5.0 x 10°

Mesmo para nimeros pequenos é importante a colocagdo do DO apés o
ndimero, pois esta atribuicdo elimina o risco da variavel conter “lixo” em seu
final. A falta do DO pode levar o nimero 5.0 a ser armazenado na variavel como
5.000000342589485 ou mesmo 4.999999993748758, sendo que algumas vezes
este “lixo” pode afetar operagBes com nlimeros muito pequenos.

K2

++ Formas vélidas para nimeros complexos:

A atribuicdo do nimero complexo deve ser sempre feito entre parénteses,
onde o primeiro nimero é a parte rea e o segundo nimero € a parte
imaginéria.

C=(12)

C = (1.70,-8.948)
C = (+502348E5,.999)

Fabiano A.N. Fernandes
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5. CALCULOS MATEMATICOS

5.1. Operag¢bes Mateméticas Basicas

As operagBes basi cas de adicao, subtragdo, multiplicagdo, diviséo e
exponenciacdo sfo feitas usando os simbolos da Tabela 5.1.

Tabela5.1. Simbolos usados para as operagOes mateméticas

Simbolo  Operagéo

+ adicdo

- subtracéo

* multiplicagdo
/ diviso

* exponenciagéo

Uma hierarquia é imposta a estas operacdes:
parénteses
exponenciagdo
multiplicacdo e divisdo (o que aparecer primeiro)
adicdo e subtragdo (0 que aparecer primeiro)

Eal AN S

EXEMPLO
As equacles:
A=B+C>D

A=8BP +E

_B>C+DF
F

A

seriam programadas como:
A=B+C*D

A=B*D+E

A= (B*C + D*E)/F

Fabiano A.N. Fernandes
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Deve-se sempre ter o cuidado com a hierarquia entre as diferentes
operagdes mateméticas, para se evitar erros de calculo.

EXEMPLO 1
A equagéo:

G
éB- C)E u
Z:A(B C) +A><Bl,J

6 F b

deve ser programada como:
Z = (((B-C)**E + A*B)/IF)**G

Se esta mesma equagéo fosse programada como:
Z = (B-C)*E + A*BIF*G

a equagao que estaria sendo calculada seria:

z=(B-C)F +—A(>;B
F

gue por sua vez resultaria num valor muito diferente do que o valor desejado
inicialmente.

5.2. Fun¢bes Matematicas

O Fortran possui um conjunto de fungBes mateméticas para calculo de
logaritmo, seno, tangente, e muitas outras. As principais fungdes estdo listadas
abaixo.

ABS(A) caculao nimero absoluto de A
A pode ser uminteiro, real ou complexo

ACOS(A) calcula o arco coseno de A (resultado em radianos)
A pode ser somente real

ACOSD(A) calcula o arco coseno de A (resultado em graus)
A pode ser somente real

ASIN(A) calcula o arco seno de A (resultado em radianos)
A pode ser somente real



ASIND(A)

ATAN(A)

ATAND(A)

CEILING(A)

COS(A)

COSD(A)

COSH(A)

COTAN(A)

COTAND(A)

EXP(A)

INT (A)

LEN(S)
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calculao arco seno de A (resultado em graus)
A pode ser somente real
Alguns compiladores podem ndo aceitar este comando

calcula o arco tangente de A (resultado em radianos)
A pode ser somente real

calculao arco tangente de A (resultado em graus)
A pode ser somente real
Alguns compiladores podem ndo aceitar este comando

retorna 0 menor niimero inteiro maior ou igua aA
A pode ser somente real

CEILING(4.8) retorna 5.0

CEILING(-2.5) retorna —2.0

caculao coseno de A (A em radianos)
A pode ser somente real

caculao coseno de A (A em graus)
A pode ser somente real
Alguns compiladores podem n&o aceitar este comando

calculao coseno hiperbdlico de A
A pode ser somente regl

calculaa cotangente de A (resultado em radianos)
A pode ser somente real

calculaa cotangente de A (resultado em graus)
A pode ser somente real
Alguns compiladores podem ndo aceitar este comando

calculaaexponencia de A
A pode ser somente real

converte o valor de A em um niimero inteiro

A pode ser real ou complexo
INT(7.8) retorna o valor 7

retorna 0 nimero de caracteres de um texto
Spode ser somente um campo afanumérico

Fabiano A.N. Fernandes
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LOG(A) calcula o logaritmo natural de A
A pode ser real ou complexo

LOGI10(A) calculao logaritmo de A
A pode ser real ou complexo

SIN(A) calcula o seno de A (A em radianos)
A pode ser real ou complexo

SIND(A) calculao seno de A (A em graus)
A pode ser real ou complexo
Alguns compiladores podem ndo aceitar este comando

SINH(A) calcula o seno hiperbdlico de A
A pode ser somente regal
TAN(A) calculaatangente de A (A em radianos)

A pode ser real ou complexo

TAND(A) calculaatangente de A (A em graus)
A pode ser real ou complexo
Alguns compiladores podem ndo aceitar este comando

TANH(A) caculaatangente hiperbdlicade A
A pode ser somente real

Quando o resultado desgjado € um numero real em dupla preciséo
(REAL*8), as fungdes acima devem ser precedidas por um D, ou sgja, a funcdo
tangente serADTAN(A), aexponencial serA DEXP(A) e assim por diante.

EXEMPLO 2

A distribui¢do granulométrica pode ser representada pela equagéo:
é p NNU

X =1- expé 88_*9 a

g Do g

A programacéao desta equacao é dada por:

X = 1.0D0 — DEXP(-(D/DSTAR)**N)
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6. LEITURA E IMPRESSAO DE DADOS

A letura e impressdo de dados é uma parte fundamental de muitos
programas. Em Fortran, a leitura de dados é feita pelo comando READ e a
impressdo de dados é feito pelo comando WRITE.

Tanto o comando WRITE quanto o comando READ podem seguir um
padréo (formato) ou ser livres de formato. Em geral usa-se o formato somente
paraaimpressdo de dados.

O comando READ tem aforma:

READ(<unidade>,<formato>) <variveis>

<unidade> é um indice que indica de onde a leitura de dados sera feita:
se*, daserafeitapeo teclado
se um nimero, ela serafeitaa partir de um arquivo de dados

<formato> sfo as regras da formatacdo daleitura de dados
se*, oformato é livre (forma preferencial)
se umalinha de comando (nimero dalinha), o formato serd o que
egtiver definido nalinha de comando especificada
se um formato, seguird o formato que estiver especificado

<variaveis> listade variaveis a serem lidas (separadas por virgulas)

EXEMPLO
READ (*,*) A,B,C |éasvariaveis A, B e C apartir do teclado
READ(2,*) A,B |éasvariaveis A, B apartir do arquivo

especificado na unidade 2 (veremos a
especificagdo de arquivos no capitulo 10)
O comando WRITE tem aforma:
WRITE(<unidade>,<formato>) <variaveis>
<unidade> é um indice que indica de onde a impressdo dos dados serd
feita
se*, imprime asvariaveis natela

Se um ndmero, imprime as variaveis em um arquivo de dados
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<formato> s&o as regras da formatagdo da impressdo dos dados
se*, oformato élivre
se umalinha de comando (nimero dalinha), o formato serd o que
estiver definido nalinha de comando especificada
se um formato, seguira o formato que estiver especificado

<varidveis> lista de variaveis a serem impressos (separadas por virgulas)

EXEMPLO
WRITE(*,*) A,B,C ecreve asvaridveisA, B eC natela
WRITE(2,*) A,B ecreve asvariaveis A, B no arquivo
especificado na unidade 2
WRITE(6,100) A,B ecreve asvariaveis A, B no arquivo
especificado na unidade 6, seguindo o formato
especificado nalinha de comando 100.
esta forma de especificacdo usando linhas de
comando numerados tem caido em desuso e seu
uso n&do é mais recomendado
WRITE(*,'(2F5.2)) A,B ecreve asvariaveis A, B natela, seguindo o

formato especificado (2F5.2).

6.1. Formatacdo dos Dados

O formato de impressfo ou leitura € especificado diretamente no
comando WRITE ou READ ou através do comando FORMAT.
Os formatos podem ser:

Ix inteiro, ondex € o nimero de caracteres a ser impresso/lido
13 inteiro com trés algarismos
15 inteiro com cinco algarismos

Fxy red com x agarismos, sendo y agarismos reservados para as casas
decimais
X deve ser pelo menos igua ay+1, uma vez que o ponto decimal também
conta como um caracter
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F5.2 namero real com 2 casas decimais e 2 algarismos antes da
virgula

F10.4 namero real com 4 casas decimais e 5 algarismos antes da
virgula

F5.5 forma ndo vélida, pois ndo ha espago para as 5 casas

decimais mais a virgula

Ex.y nimero real escrito em notagdo cientifica com x caracteres, sendo y
algarismos reservados para as casas decimais. A parte exponencia terd a
forma E+00, ocupando 4 caracteres
x deve ser pelo menos igual ay+5, umavez que o ponto decimal e a parte
exponencia também contam como um caracteres
E9.2 numero real escrito na forma: aa.bbE+cc
E10.1 numero real escrito na forma: aaaa.bE+cc

Ax  campo afanumérico com x caracteres
A5  campo alfanumérico com 5 caracteres

yX yespagos

Forma de Uso
Incorporado ao comando WRITE:
WRITE(*,(12,3X,F5.2,3X,F5.2)) N, A, B

neste exemplo, o formato 3X,F5.2 ocorre duas vezes na sequéncia, e
portanto um parénteses pode ser usado para suprimir a repetico do texto:

WRITE(*,(12,2(3X,F5.2))) N, A, B
Usando o comando FORMAT:

WRITE(*,100) N, A, B
100 FORMAT(12,3X,F5.2,3X,F5.2)

EXEMPLO

Sendo: 1=100
N=5
A =1030.56
B =5.55667
C=12.563
S = ‘MEDIA’

Fabiano A.N. Fernandes

WRITE(*,'(13,2X,F5.2,2X,E8.2)") I,C,A
Imprimiria: 100__12.56__1.03E+03

WRITE(*’(A8,F10.3,F10.1)") S,A,B

Imprimiria: MEDIA 1030.560

WRITE(*,(12,3F5.2)") N,A,B,C
Imprimiria: _5XXXXX_5.5612.56

EXERCICIOS

EXERCICIO 1
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(onde _ se refere a um espaco)

5.6

(a varidvel A ndo serd impressa
pois o tamanho de sua parte
inteira é maior do que o reservado
para ela)

No controle de qudidade, alguns gré&ficos de controle se baseiam na média de
trés valores. Escreva um programa para ler trés vaores nimeros reais, cacular
suamédiaeimprimir o resultado com duas casas decimais.

EXERCICIO 2

Escreva um programa para ler dois nimeros reais, calcular o logaritmo do
primeiro nimero, 0 coseno do segundo e imprimir o resultado destas duas

operagdes e 0 produto dos dois resultados.
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7. PROCESSOS DECISORIOS

7.1. Operadores Relacionais

Toda deciséo no Fortran depende de uma comparacdo entre dois valores
ou de um conjunto de comparagdes.

Os operadores que podem ser usados para comparar duas varidveis sdo
mostradas na Tabela 7.1.

Tabela 7.1. Operadores Relacionais

Simbolo Operador
== igual
> maior que
>= maior ou igual que
< menor que
<= menor ou igual que
= diferente

Estes operadores servem para decidir o que sera feito dependendo

do resultado da comparacdo. O comando mais utilizado para o0 processo
decisorioéo|F.THEN eo|F. THEN..EL SE.

7.2. IF.THEN

O comando | F..THEN tem a seguinte estrutura | 6gica:

Verdadeiro
comparagao

Falso

PROCESSO

Fim le

Figura7.1. Fluxogramalogico do comando | F. THEN
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No comando |F..THEN uma comparagéo é feita entre dois valores. Se a
comparagdo for verdadeira, um determinado processo é executado, caso
contrério 0 processo ndo € executado.

Em termos de programacdo, a estrutura é:

IF (<comparagéo>) THEN
PROCESSO

END II.:
onde <comparacao> € a expressdo usada para testar a condicdo a ser verificada

Caso 0 PROCESO consista somente de uma linha de comando, o
comando | F..THEN pode ser escrito como:

IF (<comparagéo>) PROCESSO

EXEMPLO 1
O coeficiente de arraste (Cp) de particulas sélidas pode ser calculado pela
equacao:

_24 alida para Re < 0,1
=— vali ,
D " Re

Para valores maiores do nimero de Reynolds (Re), a equagdo para calculo do
coeficiente de arraste é dado pela equacéo:

Cp = i_: +0,14 >Re0’7) valido para Re > 0,1

Cp  coeficiente de arraste
Re  nudmero de Reynolds

O fluxograma de deve ser seguido para este processo é:
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CD = 24/RE

CD = CD*(1 + 0.14*RE**0.7)

N&o

v

célculo do coeficiente de arraste baseado na férmula para Re < 0,1. Uma
a execucdo do programa € desviada para calcular o coeficiente de arraste
baseado na segunda equacao.

O programa em Fortran para célculo do coeficiente de arraste seré:

PROGRAM ARRASTE

IMPLICIT REAL*8 (A-  -Z)
' LEITURA DAS VARIAVEIS

CD = 24.0D0/RE
IF (RE > 0.1D0) CD = CD*(1.0D0 + 0.14DO*RE**0.7D0)

I IMPRESSAO DO RESULTADO

END
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. IF..THEN..ELSE

A estruturado tem a seguinte |6gica:

Verdadeiro
comparagao

Falso

PROCESSO 2

PROCESSO 1

Figura 7.3. Fluxogramalégico do comando | F..THEN..EL SE

No comando IF.THEN..ELSE, se a comparagdo for verdadeira, o
processo 1 é executado, caso contrério 0 processo 2 é executado.
Em termos de programacao, a estrutura é a seguinte:

IF (<comparagéo>) THEN
PROCESSO 1
ELSE
PROCESSO 2

END IF

EXEMPLO 2

No célculo da perda de carga, o fator de atrito é calculado de acordo com o
numero de Reynolds (Re). Se o nimero de Reynolds for < 2100, a equagéo 1 é
usada (regime laminar), caso contrario, a equagdo 2 é utlizada (regime
turbulento).

64 .
EQ1: f= e [eq. Dorey-W eisbach]
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& 9
¢ 1 N
EQ2: f=¢——— = [eg. Von Karman]

e =
2x4og—+174+
g2A0g #1747

O fluxograma de deve ser seguido para este processo é:

v

Verdadeiro

Calcular EQ1
Calcular EQ2

v

Figura 7.4. Fluxograma l6gico para calculo do fator de atrito

Segundo o fluxograma, apés a leitura do niumero de Reynolds (Re) é feita uma
comparacdo para verificar o se Re é menor do que 2100 (regido de
escoamento laminar). Caso a condi¢do for verdadeira, o fator de atrito é
calculado usando a equacéo 1, caso contrario o fator sera calculado usando a
equagao 2. Posteriormente, o fator de atrito & impresso.

O programa em Fortran para célculo do fator de atrito sera:

PROGRAM FATRITO
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
| LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(**) RE, E, D

I CALCULO DO FATOR DE ATRITO

IF (RE < 2100.0D0) THEN
I RE < 2100 (ESCOAMENTO LAMINAR)
FATR = 64.0D0/RE
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ELSE

| RE > 2100 (ESCOAMENTO TURBULENTO)

FATR = (1.0D0/(2.0D0*LOG10(E/D) + 1.74D0))**2.0D0
ENDIF

I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(**) FATR
END

Note que para mehor visudizagdo e entendimento do comando
IF.THEN..ELSE, o Processo 1 e o Processo 2 estéo indentados, ou sgja estéo
uma tabulacdo a frente do comando IF. A indentagdo do programa é importante
para melhor visudizar o fluxo de informagBes no programa, e € (Util
principalmente quando o tamanho do codigo é grande.

7.3.1. Forma Antiga

O Fortran77 ndo aceitava as declaragdes dos operadores relacionais na
forma de simbolos (==, >, >=, <, <= e /=) e usava paavras chaves para estes
operadores. A Tabela 7.2 mostra a equivaléncia entre os simbolos e as paavras
chaves para os operadores relacionais.

Tabela 7.2. Equivaléncia entre os operadores relacionais no Fortran 90 (forma
atual) e Fortran 77 (forma antiga)

Fortran 90 Fortran 77
== EQ.
> .GT.
>= .GE.
< .LT.
<= .GE.
= .NE.

A forma usando palavras chaves tem caido em desuso e 0s novos compiladores
tendem a ndo mais aceitar esta forma.

7.4. Comparacao em Conjunto

Algumas vezes, um processo sO € executado se duas ou mais condiges
forem verdadeira (caso E) ou se pelo menos uma das condi¢Oes for verdadeira
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(caso OU). No primeiro caso, o operador .AND. é usado e no segundo caso, 0
operador .OR. é usado.

A tabela 7.2. mostra quais serdo os resultados finais das comparagfes em
funcdo dos resultados das comparagBes individuais.

Tabela 7.2. Resultado das Comparagdes

Comparagdo Resultado
Verdadeiro . AND. Verdadeiro Verdadeiro
Verdadeiro . AND. Falso Falso
Falso . AND. Faso Falso
Verdadeiro .OR. Verdadeiro Verdadeiro
Verdadeiro .OR. Faso Verdadeiro
Falso .OR. Faso Faso
.NOT. Verdadeiro Faso
.NOT. Faso Verdadeiro

Em termos de programacao, a estrutura é a seguinte:
IF ((<comparagéo>).AND.(<comparagéo>)) THEN
e

IF ((<comparagao>).OR.(<comparagdo>)) THEN

EXEMPLO 3

Um dos pontos que mais gera erro de execucdo em programas € a divisédo por
zero. Um programa bem estruturado deve prevenir a ocorréncia de erros antes
do erro ocorrer, alertando o usuario para o problema.

O célculo da area de troca térmica necesséaria em trocadores de calor € dado
pela equacgéo:

Q
Uc>DT

Ac=

Ac  areade troca térmica

Q calor trocado

Uc coeficiente de troca térmica
DT diferenca de temperatura

No caso, uma divisdo por zero pode ocorrer se Uc ou DT forem iguais a zero.
Um programa bem feito deve prever esta possibilidade e impedir o erro antes
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gue o mesmo ocorra. Um fluxograma légico para o célculo da area de troca
térmica com predicéo de erros teria a estrutura:

Inicio

Sim
<DEET2‘I9£EO Calcula AC

Figura 7.5. Fluxograma l6gico para calculo do fator de atrito

Segundo o fluxograma, apés a leitura das variaveis, uma variavel de controle
de erro (IRR) é introduzida e inicializada. Esta variavel é definida com o valor O
(zero) para sem erro de execugdo, e pode vir a receber um valor qualquer
durante a execug¢do do programa se um possivel erro ocorreu ou poderia
ocorrer (e foi impedido).

Seguindo o fluxograma, uma comparacéo para verificar se Uc ou DT (DELTAT)
sdo diferentes de zero é feita. Caso a condicéo seja verdadeira, a area de troca
térmica é calculada, caso contrario a variavel de controle de erro recebe um
valor diferente de zero, indicando a ocorréncia de um erro. Posteriormente,
uma nova comparacédo é feita, verificando o valor da varidvel de controle de
erro. Se o valor desta variavel for O (zero), a area de troca térmica € impressa,
caso contrario uma mensagem de erro é apresentada.

O programa em Fortran para o célculo da area de troca térmica sera:

PROGRAM TROCTERM
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
I LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(*,*) Q,UC,DELTAT

I DEFINICAO DA VARIAVEL DE ERRO
IRR=0

I CALCULO DA AREA DE TROCA TERMICA
IF ((UC /= 0.0D0).AND.(DELTAT /= 0.0D0)) THEN
AC = Q/(UC*DELTAT)
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ELSE
! PODERIA OCORRER DIVISAO POR ZERO
IRR=1

ENDIF

I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
IF (IRR ==0) THEN
WRITE(*,*) AC
ELSE
WRITE(**) ‘ERRO NO CALCULO - DIVISAO POR ZERO'
ENDIF
END

7.5. Processo Decisoério por Faixa ou Classes

indices podem ser usados para desviar a execucdo do programa para
diferentes processos, dependendo do vaor deste indice. Para esta forma de
processo decisdrio usamos o comando SELECT CASE que tem a seguinte

estruturalogica:

comparagdo

Verdadeiro

PROCESSO 1

Verdadeiro

comparagdo

PROCESSO 2

Verdadeiro

comparagdo

PROCESSO 3
PROCESSO 4

%

Figura 7.6. Fluxogramalogico do comando SELECT CASE.
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No comando SELECT CASE, uma varidvel é comparada com vérios
valores. Quando a comparagdo resultar em verdadeiro o processo relativo
aguela condigdo é executado. Quando nenhuma comparagdo resultar em
verdadeiro, o processo relativo acondicdo CASE EL SE é executado.

Em termos de programacao, a estrutura é a seguinte:

SELECT CASE (<variavel>)
CASE (a)
PROCESSO 1
CASE (b)
PROCESSO 2

CASE (n)
PROCESSO 3
CASE ELSE
PROCESSO 4
END SELECT

E importante notar que o SELECT CASE sb pode ser usado com
nimero inteiros. Tanto a varidvel, quanto os valores de a, b, n devem ser
ndmero inteiros.

Uma faixa de vaores pode ser usada nos Cases, como por exemplo:
CASE (1:5) significaumafaixadevaoresde 1 ab.

A condicgdo CASE ELSE é opciond e pode ser omitida do comando
SELECT CASE.

EXEMPLO 4

O projeto de equipamentos de adsorgdo requer a selegdo de um adsorvente e
informagdes relacionados a transferéncia de massa para a superficie do
adsorvente. A selecdo do adsorvente requer informagdes para descrever a
capacidade de equilibrio do adsorvente a temperatura constante (isoterma de
adsorcdo). Varios tipos de isotermas de adsor¢do existem e um programa
genérico ou que ira testar varios tipos de isotermas deve ter um sistema de
sele¢do da isoterma que sera usada.

EQ1: g = m [eq. Langmuir]
ADS T4 K>C
EQ2: qaps =K>C~ n [eq. Freundlich]



K
EQ3: daDps :( QX P [eq. BET]

1+Kxp+p/P)X1- p/P)

O fluxograma para a escolha da isoterma depende da escolha do tipo de
isoterma pelo usuério. Esta escolha é armazenada em uma variavel de controle
(IDX) que sera usada na decisdo para selecionar a equacao que sera usada.

Inicio

Verdadeiro

Falso
Calcula EQ1

Verdadeiro

Falso
Calcula EQ2

DX=3 Verdadeiro Q, AK, P, PTOT

Falso
Calcula EQ3
v

IDX

é

Fim
Figura 7.7. Fluxograma légico para calculo da isoterma de adsor¢ao
O programa em Fortran para calculo da isoterma sera:

PROGRAM ISOTERMA
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

I LEITURA DO TIPO DE ISOTERMA
READ(**) IDX

I CALCULO DA ISOTERMA
SELECT CASE (IDX)
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CASE (1) !ISOTERMA DE LANGMUIR
READ(**) Q, C, AK
QADS = Q*C*AK/(1.0D0 + C*AK)
CASE (2) !ISOTERMA DE FREUNDLICH
READ(**) AK, C, AN
QADS = AK*C**(-AN)
CASE (3) !ISOTERMA BET
READ(**) Q, AK, P, PTOT
QADS = Q*P*AK/((1.0D0 + AK*P + P/PTOT)*(1.0D0 — P/PTOT))
END SELECT

I IMPRESSAO DO RESULTADO
WRITE(**) QADS
END

EXERCICIOS

EXERCICIO 1
Desenvolva um programa para calcular a perda de carga usando as férmulas de
Fair-Whipple-Hsiao.

Ql75
EQL PC = 0,00086D4—75 [paradguafria]
Ql75
EQ2: PC =0,0007 475 [para &gua quente]
D diémetro do tubo
L comprimento do tubo
PC perdadecarga
Q vazéoded&gua

EXERCICIO 2

Refagca o Exemplo 2 inserindo no programa um sistema para detecg@o de erros
devido a divisdo por zero. Crie um sistema para apresentar a0 USU&io uma
mensagem de erro indicando qual variavel apresentou o problema.
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EXERCICIO 3
Desenvolva um programa para calcular a pressdo de vapor de uma substancia
onde o usuario seleciona a equacdo pelaqual a pressdo de vapor serd calculada.

Equages:
EAxX +BxX*° +Cxx3 +Dxx® U
EQL: Pygp =Pc *expé a
4 1- X
X=1- l
Tc
e B u
: Pyap = €XpaA - i
EQZ: Pyap eXpsA T+CH
Pc
EQ3: Pyyp =
vap 1023
Z1=5,808 +4,93 %
72=38_350. 1.8 + 4254n(Ty)
Tr
Z3=0,118xZ2 - 7%0g(Tg)+(Z1- 7,0)40,0364 xZ2 - log(Tg))
TR = L
Tc
AB,CD  pardmetrosdaequacdo
Pvap pressdo de vapor
Pc pressdo critica
Te temperatura critica
Tr temperaturarelativa
w fator acéntrico
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8. LOOPS

Loops sd0 rotinas ciclicas nas quais um processo € executado por um
nimero pré-determinado de vezes ou enquanto uma condi¢do de permanéncia
no loop continue sendo satisfeita

8.1. Loops Limitados

Um processo pode ser executado por um ndmero limitado de vezes
usando o comando DO..ENDDO.
Este comando tem a seguinte estrutura | 6gica:

Inicio

<var> =X

PROCESSO

<var>=<var>+z

IFITII

Figura8.1. Fluxogramalogico do comando DO..ENDDO.

No comando DO..ENDDO, a variavel de controle (<var>) é iniciada com
um valor x. Apls a execucdo do processo, a variavel de controle tem seu valor
incrementado com o valor z. Uma comparac@o é feita para ver se a variavel de
controle atingiu o valor méaximo definido para ela (y). Se o vaor maximo ainda
ndo foi atingido, 0 processo € executado novamente, até que a varidvel de
controle sejamaior quey.

Em termos de programac@o, a estrutura é:
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DO <var> =x,y,z
PROCESSO

ENDDO

X valor inicia de <var>
y vaor final de <var>
z incremento em <var> a cadaiteragdo

O passo de incremento da varidvel de controle (<var>) pode ser maior
gue 1 ou até mesmo negativo, porém deve ser um nimero inteiro. Caso 0 passo
sgja negativo, x deve ser maior do quey.

Se o incremento for igud a 1, o valor de z pode ser omitido e o comando
DO..ENDDO tomaaforma:

DO <var> = x,y
PROCESSO

ENDDO

EXEMPLO 1
Quando s&o produzidos, os polimeros apresentam uma distribuicdo de pesos
moleculares. A distribuicdo pode ser calculada pela funcéo:

W(r)=(t +b)x§ +%>‘(t +b)><(r- 1)§xm

kid  ktm _ kooofx]

"M ke kM)
_ ktc

_kqul

kfm  constante de transferéncia para monémero
kfx  constante de transferéncia para CTA

kp  constante de propagacéo

ktc  constante de terminagdo por combinagao
ktd  constante de term. por desproporcionamento
r comprimento de cadeia
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W fracdo de cadeias produzidas
[M]  concentracdo de mondmero

CM — concentragdo de mondémero (no programa)
[X] concentracédo de CTA

CX — concentragéo de CTA (no programa)

Para obter dados para imprimir a distribuicdo de pesos moleculares, pode-se
usar um loop para gerar os dados da fracdo de cadeias formadas em fungdo do
comprimento de cadeia do polimero. O fluxograma a ser seguido sera:

Inicio

KP, KFM, KFX, KTC, KTD

CM,CX

@
O
v
¢
< aw
v

‘ CALCULA TAU e BETA ‘

Figura 8.2. Fluxograma légico para geragdo de dados para a distribuicdo de
pesos moleculares de polimeros.

Segundo o fluxograma, primeiramente o0s parametros cinéticos e as
concentragdes sdo lidas. Os parametros t e b da equagdo séo calculados e
inicia-se o loop para calculo da fragcdo de pesos moleculares (W) em fungdo do
comprimento de cadeia (R). Cem pontos devem ser gerados, e portanto a
variavel de controle | deve variar entre 1 e 100.

No interior do loop o valor de R é calculado em funcéo do valor de | e portanto
R pode ser incrementado 100 vezes (assim como [), porém seu incremento
podera ser maior ou menor do que 1 dependendo do valor de DELTA. Calcula-
se a fracdo de pesos moleculares (W) e R e W s&o impressos.

Em termos de programag&o, a estrutura € a seguinte:
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PROGRAM DPM
IMPLICIT REAL*8 (A-H,K,0-2)

| LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(**) KP, KFM, KFX, KTC, KTD
READ(**) CM, CX

I CALCULO DOS PARAMETROS TAU E BETA
TAU = KTD/(KP*CM) + KTM/KP + KTX*CX/(KP*CM)
BETA = KTC/(KP*CM)

I CALCULO DA DISTRIBUIGAO DE PESOS MOLECULARES
DO | =1,100
R = *1000.0D0
W = (TAU + BETA)*(TAU + BETA/2.0D0*(TAU + BETA)*(R — 1.0D0))* &
(R/(1.0D0 + TAU + BETA)**R)
WRITE(**) R,W
ENDDO
END

8.1.1. Forma Antiga

No Fortran 77, os loops eram controlados pelo comando
DO..CONTINUE, que tem como estrutura de programacéo:

DO <linha> <var> = x,y,z
PROCESSO
<linha> CONTINUE

onde <linha> é o nimero da identificagdo de linha onde 0 CONTINUE esta
localizado

O loop do Exemplo 1 seria programado como:

DO 1001=1,100
R =1*1000.0D0
W =
WRITE(*,*) R,W
100 CONTINUE

Esta forma de controle de loop caiu em desuso e ndo deve ser mais utilizada.



51

8.2. Loops por Decisao

Os loops podem ocorrer enquanto uma condi¢do continue sendo atendida,
usando o comando DO WHI L E. Este comando tem como estrutura | dgica:

Inicio

~ Falso i
comparagao Fim

Verdadeiro

PROCESSO

Figura 8.3. Fluxogramalogico do comando DO WHILE.

No comando DO WHILE, o programa entra e continua em loop até que
a condicao responsavel pelo loop continue sendo atendida.
Em termos de programac@o, a estrutura é:

DO WHILE (<comparagao>)
PROCESSO

ENDDO

EXEMPLO 2

Sistemas de busca por minimos e zeros de fun¢des podem usar o0 esquema de
loop por desicéo para determinar quando parar a busca do minimo efou zero
de fungéo.

A equacgdo de Colebrook é uma das melhores equagdes para calcular o fator
de atrito em tubulagBes industriais, porém esta equacdo é uma fungdo
intrinseca e requer um sistema iterativo para calcular o fator de atrito. O
método de bisse¢do pode ser usado para esta operagao.

1 e 2,52261

_ ¢
fOT =-2 >40983,7065 0 + Re><f0'5 H [eq. Colebrook]
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Esta equagdo pode ser rearranjada para:

1., xogé e 252260
{0.5 &§37065>0 Rex05

e=0= leq. 2]

f fator de atrito
e/D  rugosidade relativa
Re  ndmero de Reynolds

Analisando a equagdo tem-se que se “chutarmos” um valor inicial para f, se a
equacdo 2 for negativa, f estarAd superestimado, caso contrario estara
subestimado. Portanto pode-se fazer um sistema de bisse¢do que leve esta
informagdo em conta para calcular o fator de atrito.

E dificil achar e = 0,0 para a equacio 2 e portanto pode-se parar a iteracéo de
busca por f quando e estiver dentro de uma tolerancia, por exemplo e + 0,001.
Como limites da busca na bissegdo, pode-se usar os limites do fator de atrito
apresentado no grafico de Moody, e portanto f devera estar entre 0,007 e 0,1.

O fluxograma a ser seguido sera:

Inicio

F1=0,1
F2 =0,007

Sim

¢ ‘ Calcula ERRO pela EQ2 ‘

TOL =0,001 ¢
ERRO <0

ERRO =1,0
Né&o

Fl1=F
ERRO = - ERRO

Figura 8.4. Fluxograma l6gico para célculo do fator de atrito.

Segundo o fluxograma, apds a leitura e inicializagdo das variaveis, o algoritmo
entra no loop para célculo do fator de atrito. No loop, o fator de atrito é
calculado baseado na teoria do método da bisse¢do. O erro é calculado e
dependendo do seu valor, pode-se inferir se o valor atual do fator de atrito esta
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super ou subestimado e baseado neste resultado, define-se os novos limites
superior e inferior para o valor do fator de atrito.

Em termos de programacao, a estrutura é a seguinte:

PROGRAM FATRITO
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

| LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(**) RE, RUG

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS
F1=0.1D0

F2 = 0.007D0

ERRO = 1.0D0

TOL = 0.001D0

| CALCULO DO FATOR DE ATRITO VIA METODO DA BISSECAO
DO WHILE (ERRO > TOL)
F = (F1 + F2)/2.0D0
ERRO = F**(-0.5D0) + 2.0D0*DLOG10(RUG/3.7065D0 &
+ 2.5226/(RE*F*+0.5D0))
IF (ERRO < 0.0D0) THEN

F1=F
ERRO = - ERRO
ELSE
F2=F
ENDIF
ENDDO
I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(**) F
END

que TOL, de forma que o programa entre no loop. Se a varidvel ERRO néo
fosse inicializada, ou fosse inicializada com zero, o programa n&o entraria no
loop uma vez que a condicdo de entrada e permanéncia no loop ndo seria
satisfeita.
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8.3. Loops Infinitos

O uso de loops infinitos é uma opgdo aternativa aos loops decisorios,
onde a decisdo de saida é feita por um | F interno e a saida do loop é feita pelo
comando EXIT.

Este tipo de loop tem estrutura l égica:

Inicio

PROCESSO

Verdadeiro
comparagao .

Falso

e

Fim

Figura 8.5. Fluxograma | dgico do loop infinito.

Em termos de programacdo, a estrutura é:
DO
PROCESSO

IF (<comparagéo>) EXIT
ENDDO

EXEMPLO 3
Se o exemplo 2 for utilizado com um loop infinito, tem-se o seguinte
fluxograma:
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Inicio

—>

O

Néo

F=(F1+F2)2
F1=01 ¢

F2 =0,007

¢ ‘ Calcula ERRO pela EQ2 ‘
TOL = 0,001 si

= im
ERRO=10 ERRO <0 FL=F
ERRO = - ERRO
Néo

Figura 8.6. Fluxograma l6gico para calculo do fator de atrito.

Segundo o fluxograma, apds a leitura e inicializagdo das variaveis, o algoritmo
entra no loop para célculo do fator de atrito. No loop, o fator de atrito é
calculado pelo método de bissecé@o. O erro é calculado e dependendo do valor
do erro, pode-se inferir se o valor atual do fator de atrito estid super ou
subestimado e baseado neste resultado, define-se os novos limites superior e
inferior para o valor do fator de atrito.

A comparacéo entre os valores do erro (ERRO) e da tolerancia requerida (TOL)
é feita no final do loop. Caso o erro seja menor do que a tolerancia, a execugéo
do programa sai do loop usando o comando EXIT.

Em termos de programacao, a estrutura é a seguinte:

PROGRAM FATRITO2
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

| LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(**) RE, RUG

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS
F1=0.1D0

F2 =0.007D0

TOL = 0.001D0

I CALCULO DO FATOR DE ATRITO VIA METODO DA BISSECAO
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DO
F = (F1 + F2)/2.0D0
ERRO = F*(-0.5D0) + 2.0D0*DLOG10(RUG/3.7065D0 &
+ 2.5226/(RE*F*+0.5D0))
IF (ERRO < 0.0D0) THEN
F1=F
ERRO = - ERRO
ELSE
F2=F
ENDIF
IF (ERRO < TOL) EXIT
ENDDO
I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(**) F
END
8.4. CYCLE

O comando CYCLE interrompe a execugdo do restante do ciclo (loop),
retornando a execugdo do programa para o inicio do loop. Este comando tem

como estrutura logica:

e

PROCESSO 1

Verdadeiro

§

Falso

PROCESSO 2

>

<var> = <var> + z
N&o
im

Figura8.7. Fluxogramalégico de um loop usando o comando CY CLE.
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Segundo a estrutura 16gia do comando CYCLE, apds a execucdo do
PROCESSO 1, uma comparacdo é feita e se esta condigdo for sdtisfeita a
variavel de controle <var> € incrementada e a execugdo do programa volta para
o inicio do loop. Caso a condigdo ndo sga sdatisfeita, 0 PROCESSO 2 é
executado.

Em termos de programacdo, a estrutura é:

DO <var> =x,y,z
PROCESSO 1
iF (<comparacéo>) CYCLE
PROCESSO 2

ENDDb

EXERCICIOS

EXERCICIO 1

Os ciclones sdo projetados para remover particulas aé um certo tamanho de
corte. Para o projeto do equipamento, a granulometria das particulas a serem
processadas deve ser conhecida

A equagdo de granulometria € dada pela equagdo de Rosin-Rammler-Bennett:

e Y
E(X)=1- expé gei*g U
g Loy
D*  di&metro de corte (constante)
E distribuicdo acumulada do tamanho de
particulas
pardmetro da equacdo

X S

didmetro da particula (variavel)

Desenvolva um agoritmo e programa para gerar 50 pontos para a curva de
granulometria do sistema (gréfico E em fungéo de X).
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EXERCICIO 2

Desenvolva um agoritmo e programa para gerar pontos para o grafico de
performance de um sedimentador, obtendo pontos de 50 em 50 unidades da
variavel X. Sendo que o fim da geragdo de dados para o gré&fico for quando o
valor do fluxo de sedimentaco (G) for 1000 vezes menor do que o vaor
méximo da funcdo (Gpa)-

A equagdo do sedimentador é dada pela equacdo:

G=X >10(A><><+B)

onde A =-0.0142
B =0.370

G fluxo de sedimentago
X concentracdo de sdlidos

O programa deve obter G (Maior valor da fungdo) usando a mesma fungéo
acima.
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9. VETORES E MATRIZES

Em Fortran, os vetores e matrizes comegam a ser contados a partir da
posigdo 1.

Um vetor com 5 posi¢des tem forma:
11 2[3]4a]5]

Uma matriz 3x5 tem forma
11| 12| 13| 14| 15
21122 1|23| 24| 25
3132 |33| 34| 35

9.1. Tipos de Vetores e Matrizes

Todos os tipos de varidveis podem ser usados como vetores ou matrizes.
Portanto podemos ter ostipos: INTEGER, REAL, REAL*8, COMPLEX.

9.2. Declaracgéo de Vetores

Os vetores ou matrizes podem ser declarados de duas formas: através das
paavras chave de declaragdo de tipos de varidveis, ou aravés do comando
DIMENSION.

% Através de declaracdo detipo
REAL*8 A(10) vetor com 10 campos
REAL*8 B(3,5) matriz 3x5

% Atravésdo comando DIMENSION

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(10), B(3,5)

9.3. Atribuicdo de Valores

Valores podem ser atribuidos aos vetores e matrizes de forma individual,
por faixaetotd.
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% formaindividua
A(2) =10 atribui o valor 10 ao campo 2

% por faixa
A(2:5) =10 atribui o valor 10 aos campos 2 até 5, ou sgja,
A2 =AQR)=A@)=A(B)=10
B(1:3,3:4) =10  atribui o vaor 10 aos campos
B(1,3) B(2,3) B(3,3)
B(1,4) B(2,4) B(3.4)

< totd

A=10 atribui o valor 10 atodos os campos davaridve A,
ousga A(l)=A(2)=..=A(n) =10

9.4. Operacdes com Vetores e Matrizes

Vetores e matrizes podem ser somados, subtraidos, multiplicados e
divididos entre si, desde que sgjam de mesmo tamanho:

REAL A(10), B(10), C(10)

A=B € 0 mesmo que fazer A(1) = B(1),
A(2) =B(2), etc...
A=B+C € 0 mesmo que fazer A(1) = B(1) + C(1),

A(2) =B(2) + C(2), etc...

Quando os vetores ou matrizes forem e tamanhos diferentes, uma faixa
comum poderd ser somada ou subtraida:

REAL A(10), B(5), C(20)

A(1:5) = B(1:5) € 0 mesmo que fazer A(1) = B(1),

A(2) =B(2), ate A(5) = B(5).

€ 0 mesmo que fazer A(3) = B(3) + C(3),
A(4) =B(4) + C(4) e A(5) =B(5) + C(5)

A(3:5) = B(3:5) + C(3:5)

Se a faixa for diferente ou maior do que o tamanho do vetor ou matriz,
ocorrera um erro na execucdo do programa:

REAL A(10), B(5), C(20)
A(1:3) = B(3:5) faixas diferentes
A(1:10) = B(1:10) + C(1:10) B ndo tem 10 campos



61

Os vetores e matrizes também podem ser somados, subtraidos, divididos
e multiplicados por nimero escalares:

REAL A(5), B(5)

A=B+5 €0 mesmo que fazer A(1) =B(1) +5,
A(2) =B(2) +5, etc...
A(1:3) = 2*B(1:3) € 0 mesmo que fazer A(1) = 2*B(1),

A@) = 2*B(2), A(3) = 2*B(3)

Os campos individuais, por sua vez, podem sofrer qualquer tipo de
operacao:

A(l) = B(3) + 2
A(2) = B3)*C(5)*3 + C(1)
D(1,3) = E(1,3) + F(2,7)

9.5. Funcodes Intrinsecas

O Fortran possui um conjunto de fungdes mateméticas para calculo com
matrizes. As principais fungdes estéo listadas abaixo.

DOT_PRODUCT (A,B) calcula o produto vetorid entre A e B
A e B so dois vetores numéricos de igua
tamanho

MATMUL (A,B) calcula o produto matricial entre A e B

A e B sdo duas matrizes numéricas
se A tem tamanho (n,m) e B tem tamanho
(m,k), amatriz resultante tera tamanho (n,k)

MAXVAL (A) retorna o maior valor do vetor A
A é um vetor numérico

MINVAL (A) retorna o menor valor do vetor A
A éum vetor numérico

SUM(A) calcula 0 somatdrio dos valor do vetor A
A éum vetor numérico
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9.6. Loops com Vetores e Matrizes

Os loops podem ser usados com vetores e matrizes da mesma forma
como foi abordado no Capitulo 8. A diferenca é que os loops podem ser usados
para controlar o campo corrente do vetor ou matriz que serd usado em algum
processo ou calculo.

EXEMPLO 1
Um uso simples dos loops com vetores e matrizes pode ser para controlar o
campo do vetor ou matriz que sera usado em algum calculo.

DO1=1,10
A(l) = B(1,2)*C(l)
SUM = SUM + C(I)
ENDDO

EXEMPLO 2

Quando se trabalha com andlise estatistica de dados experimentais, € comum
ser necessario calcular a média e desvio padrdo destes dados. O calculo da
média e desvio padrdo de um conjunto de dados pode ser feito seguindo o
fluxograma:

Inicio o a

=1
v
|
v v
Sim 0

sim Néo Nédo

Nao
o (? MEDIA, DP

Fim

Figura 9.1. Fluxograma para calculo da média e desvio padrao de um conjunto
de dados
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O programa para em Fortran para realizar o calculo teria a forma:

PROGRAM ESTAT
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION X(10)

| LEITURA DE VARIAVEIS
WRITE(**) ‘NUMERO DE DADOS A SEREM LIDOS: (MAXIMO = 10)’
READ(**) N
WRITE(*,*) ‘ENTRE COM OS DADOS DO CONJUNTO'
DOI=1N
READ(**) X(1)
ENDDO

I CALCULO DA MEDIA
DOI=1N

MEDIA = MEDIA + X(1)
ENDDO
MEDIA = MEDIA/N

I CALCULO DO DESVIO PADRAO

DOI=1N
DP = DP + (X(I) — MEDIA)**2.0D0
ENDDO

DP = (DP/(N — 1.0D0))**0.5D0

I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(*,*) ‘MEDIA =, MEDIA
WRITE(*,*) ‘'DESVIO PADRAO ="', DP
END

9.7. Processos Decisorios com Vetores e Matrizes

Assim como para variaveis escalares, os campos individuais dos vetores e
matrizes podem ser usados pelos comandos IF.THEN..ELSE e SELECT
CASE.

EXEMPLO 3

Em processos de estimativa de parametros, os valores dos parametros podem
ser armazenados em vetores e estes valores podem estar sujeitos a limites
superiores e inferiores.

No caso, os valores dos parametros estdo armazenados no vetor THETA, os
limites superiores no vetor TMAX e os limites inferiores no vetor TMIN.
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O fluxograma a ser seguido tem a seguinte estrutura:

Inicio

i

Y

— Sim
< THETA(l) >TMAX(l) THETA(I) = TMAX(I)
N
im -

a0
a0

o

o~

< THETA(l) <TMIN(l) S THETA(I) = TMIN(I)
W

€

I=1+1

| < NPARAM

s

Néo

Fim

Figura 9.2. Fluxograma l6gico para controle de parametros.

Segundo o fluxograma, primeiramente o valor de THETA(I) é comparado com
TMAX(I), recebendo seu valor se THETA(l) for maior do que TMAX().
Posteriormente o valor de THETA(I) é comparado com TMIN(I), recebendo seu
valor se THETA(I) for menor do que TMIN(I). Esta operagdo é repetida para
todos os parametros (de 1 até NPARAM — onde NPARAM é o nimero total de
parametros).

Em termos de programagao, a estrutura é:

DO | = 1,NPARAM
IF (THETA(l) > TMAX(1)) THETA(l) = TMAX(l)
IF (THETA(I) < TMIN(I)) THETA(I) = TMIN(I)
ENDDO

Como apresentado no exemplo, 0 processo decisdrio usa os vaores
individuais dos campos do vetor e geramente a agdo também afeta somente os
valores individuais do vetor ou matriz. Isto ocorre com 0s comando
IF.THEN..ELSE eSELECT CASE.
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9.7.1. WHERE

O comando WHERE &feta todo o vetor ou matriz e gerdmente é usado
pararealizar alguma operacdo matemética com o vetor ou matriz.
Este comando tem a seguinte estrutura | 6gica:

Y

I

Verdadeiro

PROCESSO 1

Figura 9.3. Fluxogramalogico do comando WHERE. No fluxograma, n é o
ndmero de campos no vetor ou matriz.

O comando WHERE tem uma ldgica parecida com a do comando
IF.THEN..ELSE. A diferenca é que a comparacdo afeta todos os campos do
vetor ou matriz e ndo somente um Unico campo (como ocorreria com 0O
IF.THEN..EL SE).

Em termos de programac@o, a estrutura é:

WHERE (<comparag¢ao>)
PROCESSO 1

ELSEWHERE
PROCESSO 2

ENDWHERE
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onde <comparagdo> é a expressdo usada paratestar a condicao a ser verificada

Caso 0 PROCESO consista de somente uma linha de comando, o
comando WHERE pode ser escrito como:

WHERE (<comparagéo>) PROCESSO

O comando WHERE é eguivaente ao uso de um comando DO..ENDDO
com a comparagdo sendo feita por um comando | F..THEN..EL SE:

DOI=1N
IF (<comparacéo>) THEN
PROCESSO 1
ELSE
PROCESSO 2
ENDIF
ENDDO

Neste caso, avaridve | deve controlar o campo do vetor/matriz.

EXEMPLO 4

No caso de divisdo dos elementos de dois vetores, a divisdo ndo pode ocorrer
se o valor em alguma posicéo do vetor divisor for zero. O comando WHERE
pode ser usado para executar a divisdo somente quando o valor divisor for
zero.

Em termos de programacao, a estrutura é:

PROGRAM DIVVET
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(5), B(5), C(5)

I LEITURA DAS VARIAVEIS

DOI=15
READ(**) A(l), B(l)
ENDDO

I CALCULO DA DIVISAO
C=0.0D0
WHERE (A /= 0.0D0) C = B/A
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I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
DOI=15
WRITE(**) I, C(l)
ENDDO
END

Se A e B fossem:
B 20 5 12 18 5
A 2 0 2 3 -1

O resultado da diviséo seria:
c|[10] o] 6] 6 |5

No caso, a divisdo de B(2) com A(2) ndo ocorreria e C(2) permaneceria com o
seu valor inicial.

9.7.2. FORALL

O comando FORALL funciona como um loop DO..ENDDO, porém
pode ser usado com mais de uma varidvel de controle, sendo Util com operacbes
com matrizes. Este comando tem a seguinte estruturaldgica:

Inicio

I=1

> J=1
——>| PROCESSO

J=J+1

h

I=1+1

Né&o
Fim
Figura 9.4. Fluxogramalogico do comando FORALL . No fluxograma, nem se
referem a0 nimero de campos damatriz (linha e coluna).
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Em termos de programac@o, a estrutura é:
FORALL (I = xy, J =w:z)
PROCESSO

END FORALL

EXERCICIOS

EXERCICIO 1

Muitos programas para engenharia envolvem a normalizac&o de parte dos dados
de entrada, como por exemplo, programas para redes neurais. Desenvolva um
programa para normalizar um conjunto de dados. A normalizac&o € feita usando
aformula

XNORM = —XMIN_
XMAX = XMIN
X dado origina
Xmax maior vaor do conjunto de dados
Xmin menor valor do conjunto de dados
X NoRrM dado normalizado

O programa deve perguntar ao usuério o nimero de valores que seréo lidos.
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10. ARQUIVOS DE DADQOS

As operagBes com arquivos no Fortran, em gerd, sdo simples
necessitando da abertura do arquivo, gravacdo ou leitura dos dados e o
fechamento do arquivo.

Quando trabalhando com arquivos, deve-se ter em mente que o tempo de
leitura e gravagdo em arquivos é uma operacdo relativamente lenta se
comparada com as operacfes matematicas. Portanto se um arquivo deve ser lido
vérias vezes durante a execu¢do do programa, uma boa idéia € ler todo o
arquivo de uma sb vez, armazenando os dados em varidveis.

10.1. Operacdes com Arquivos

Arquivos sdo abertos usando o comando OPEN que tem forma:
OPEN (<unit>, FILE = <arquivo>)

<unit> unidade de referéncia para o arquivo
pode ser qualquer nimero inteiro

<arquivo> nome do arquivo a ser criado ou aberto.
0 nome do arquivo deve vir entre aspas.

Para escrever dados no arquivo deve-se usar o comando WRITE usando
aunidade do arquivo:

WRITE (<unit>, <formato>) <variaveis>

Para ler o0 arquivo de dados deve-se usar o comando READ, também
usando a unidade do arquivo:

READ (<unit> , <formato>) <variaveis>

Antes do programa acabar deve-se fechar o arquivo de dados usando o
comando CL OSE:

CLOSE (<unit>)
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Estes tipos de arquivo usados pelo Fortran s80 arquivos texto simples e
podem ser editados em qualquer editor de texto (desde que gravados no formato
texto). Em geral se opta pela extensdo .TXT ou .DAT para os arquivos de
dados.

EXEMPLO 1

Para abrir o arquivo DATAOL1.DAT que contém dois nimeros reais, calcular o
produto destes dois niumero e gravar o resultado no arquivo RESO01.DAT,
podemos usar o0 seguinte programa em Fortran:

PROGRAM PRODUTO
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

' ABERTURA DE ARQUIVOS
OPEN (2,FILE = ‘DATAO01.DAT’)
OPEN (3,FILE = '‘RES01.DAT’)

| LEITURA DAS VARIAVEIS
READ(2,%) A, B

I CALCULO
C=A*B

| IMPRESSAO DO RESULTADO
WRITE(3,*) C

CLOSE(2)
CLOSE(3)
END

10.2. Arquivos de Dados - Leitura

Deve-se tomar 0 devido cuidado para ler corretamente os dados do
arquivo. E muito comum erros de arquivos com menos dados do que variaveis a
serem lidas, ou de leitura errada dos dados (ler linha errada, ou deixar de ler
agumavariavel).

O comando READ |é uma linha de arquivo por vez. Portanto se um
arquivo com trés linha de dados tiver que ser lido, seréo necessarios 3 comandos
READ para ler todo o arquivo. Se quatro READ forem usados, um efro
indicando fim de arquivo serd gerado e a execucdo do programa sera terminada.

Em cada linha de dados, cada valor devera ser separado por um espaco ou
tabul aces.
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EXEMPLO 2

Um arquivo de dados pode ser usado para armazenar os dados de um reator
quimico, das condicdes iniciais de sua operacéo e dados cinéticos da reacao.
Uma linha do arquivo pode conter as dimensfes do reator: altura e diametro;
uma segunda linha pode conter os parémetros cinéticos da reagdo: k
(constante cinética) e Ea (energia de ativa¢&do) e uma terceira linha pode conter
as condi¢cbes operacionais iniciais do reator e reagentes: temperatura,
concentragcdo de reagente A e concentracdo de reagente B, como mostrado
abaixo:

2.58 0.54
510.0 30100.5
342.5 0.015 9.3D-2

Um programa para ler estes dados do arquivo REAT.DAT seria:

PROGRAM LEARQ

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
OPEN(2, FILES = ‘REAT.DAT’)
READ(2,*) H,D

READ(2,*) AK, EA

READ(2,*) TEMP, CA, CB
END

10.2.1. EOF

O comando EOF (end of file) pode ser usado para auxiliar a leitura de
arquivos grandes. Este comando indica se a Ultima linha do arquivo ja foi lida
ou ndo. Se EOF for igua a verdadeiro, o final do arquivo foi atingido. Se for
igual afalso, o fina do arquivo ainda ndo foi atingido.

O uso deste comando tem aforma:

EOF(<unit>)

onde <unit> é a unidade do arquivo sendo lido.

EXEMPLO 3

Se o0 arquivo DADOS.TXT que contém duas colunas de nameros reais, porém
com um nuimero desconhecido de linhas tiver de ser lido, 0 comando EOF pode
ser usado para controlar quando o programa deve parar de ler o arquivo.

PROGRAM READDATA
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
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DIMENSION A(1000)

| LEITURA DOS DADOS
OPEN(2, FILE = ‘DADOS.TXT’)
N=0
DO WHILE(.NOT.EOF(2))
N=N+1
READ(*,*) A(l)
ENDDO
END

10.3. Arquivos de Dados — Impressao

Podemos escrever dados em um arquivo usando o comando WRITE
podendo escol her entre escrever 0s valores com ou sem formato especifico.

Caso 0s dados sgam gravados sem especificar um formato, seréo
gravados de dois a trés valores por linha. Se mais de 3 variaveis forem escritas
por WRITE, esta impress8o ocupard mais de uma linha, o que pode
comprometer posteriormente o entendimento da sequéncia dos dados que forem
gravados.

A melhor opcdo para gravacdo de dados em arquivos é usar o comando
WRITE com formato, de forma a ter uma melhor organizacdo dos dados no
arquivo. Neste caso ndo ha o limite de até trés valores por linha

EXERCICIOS

EXERCICIO 1
Desenvolvaum programaque leia o arquivo DATAOL.TXT abaixo:

8.12D0
0.15D0
4.88D3
1030.4D0

Os dados devem ser lidos na variavel X. O programa deve cacular X* e X° e
imprimir na tela e em um arquivo os valores de X, X* e X°, para cada um dos
queatro vaores contidos no arquivo de leitura.
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EXERCICIO 2
Desenvolva um programa para calcular o progresso da reacdo quimica de
decomposic¢éo do tolueno:

Concentracéo de tolueno: Ca=Cao sexp(- k =T)
e Ea o
k= Axexpc- —=+
pg RXT g

Ca  concentracdo de tolueno

Cao concentracdo inicial de tolueno
A fator pré-exponencia

Ea energiadeativacio

k taxa de reacdo

R constante dos gases

T temperatura

_Cao-Ca

Conversdo de tolueno: Xa
Cao

| Xa  conversio

O arquivo de entrada contém as condi¢Bes operacionais iniciais, 0s pardmetros
cinéticos dareaco (A e Ea) e a constante dos gases, na seguinte sequéncia:

Cao T
A Ea
R

Com os seguintes dados:
80 3130
2.10° 77500,0
1,987

O programa deve calcular a concentragdo de tolueno e a conversdo de tolueno
para a reacdo, para tempos entre 0 e 200 minutos (20 pontos iguamente
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espagados) e imprimir 0 tempo e a conversdo no arquivo RESL.DAT, e a
concentracdo de reagente e produtos no arquivo RES2.DAT.
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11. ORGANIZACAO DE PROGRAMAS EXTENSOS

Conforme a complexidade de um programa aumenta, 0 programa
necessita também de uma organizacdo mais complexa, visando uma melhor
organizagdo do cddigo e o compartilhamento de codigos comuns a vérias etapas
do agoritmo.

Desta forma podemos dividir o programa em um moédulo de declaracdo
de varidveis globais, programa principal, subrotinas e fungdes:

‘ Declaragdo de Variaveis Globais ‘

v

‘ Programa Principal ‘

v

‘ Subrotinas ‘

v

‘ Funcbes ‘

11.1. M6édulo de Variaveis Globais

O moédulo de variavels globais deve conter as varidveis que serdo
utilizadas nas demais partes do programa. Declarar as varidveis num modulo de
variaveis gjuda a ndo ter que passar as varidveis entre o programa principa e as
subrotinas e fungdes.

A programag&o do madulo tem estrutura:

MODULE <nome>
VARIAVEIS

END MODULE

EXEMPLO 1

Um médulo de variaveis pode ser criado para resolver problemas de célculo de
reatores. Este tipo de problema geralmente necessita ser integrado e os dados
relativos ao processo deve ser compartilhados entre o programa principal e a
subrotina de integracéo numérica.
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MODULE GLOBAL
REAL*8 DENS, VISC, COND
REAL*8 TEMP, PRES
REAL*8 CONCA, CONCB
INTEGER NPARAM

END MODULE

11.2. Programa Principal

Um programa Fortran deve ter um programa principal em sua estrutura,
sendo eletem aforma:

PROGRAM <nome>
PROCESSO

END

onde <nome> é 0 home que identifica o programa.
Deve-se ter o cuidado de ndo especificar nenhuma varidvel no programa
contendo 0 mesmo nome do programa principal.

O programa principa controla todo o agoritmo que serd seguido peo
programa, como declaragdo e inicidizagdo de varidveis, leitura de dados,
chamada de subrotinas e impressdo dos resultados.

11.2.1. Use

As varidveis globais definidas no modulo de varidveis poder@o ser
acessiveis ao programa principal e & subrotinas e fungdes através do comando
USE.

PROGRAM <nome>
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
USE <modulo>

END

O comando USE deve vir sempre depois da declaracio de varidveis do
programa principal ou subrotina.
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11.3. Subrotinas

As subrotinas s80 subprogramas que executam procedimentos
especificos. Uma subrotina pode ser chamada em vérios pontos do programa de
forma que gjuda a evitar a duplicagdo do mesmo codigo em pontos diferentes do
programa.

SUBROUTINE <nome> (<variaveis>)
PROCESSO

END éUBROUTINE

onde <nome> é o nome que identifica a subrotina. Deve-se ter o cuidado de n&o
especificar nenhuma varidvel no programa contendo 0 mesmo nome da
subrotina.

<varidveis> € a lista de variaveis que sdo passadas do programa principal
ou outra subrotina para esta subrotina.

11.3.1. Call

As subrotinas sdo chamadas através do comando CALL, que tem a
forma:

CALL <nome da subrotina> (<variaveis>)
onde <nome da subrotina> é o nome que identifica a subrotina.

<varidveis> é a lista de varidveis que sdo passadas para a subrotina que
esta sendo chamada.

EXEMPLO 1
Um exemplo simples para ilustrar aplicacéo de subrotinas é a criacdo de uma
subrotina para calcular o produto entre dois nimeros reais.

PROGRAM PROD1

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
READ(**) A.B

| CHAMADA DA SUBROTINA:
CALL PRODUTO (A,B,C)
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WRITE(**) C
END

SUBROUTINE PRODUTO (A,B,C)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
C=A*B

END SUBROUTINE

EXEMPLO 2
Se o mesmo exemplo fosse utilizado para multiplicar os campos de dois
vetores, teriamos:

PROGRAM PROD?2
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(10), B(10), C(10)
DO1=1,10

READ(**) A(l), B(l)
ENDDO
CALL PRODUTO (A,B,C)
END

SUBROUTINE PRODUTO (A,B,C)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(10), B(10), C(10)
DO I =1,10

C(l) = A()*B(l)
ENDDO

END SUBROUTINE

Note que o0s vetores ou matrizes sdo passados usando somente seu nome. A
subroting, porém, deve também dimensionar os vetores e matrizes que estéo
sendo passados.

Para poder generalizar a subrotina para aceitar qualquer tamanho de vetor,
podemos passar na chamada da subrotina o tamanho do vetor:

PROGRAM PROD3
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(10), B(10), C(10)
N =10
DOI=1,N

READ(**) A(l), B(l)
ENDDO
CALL PRODUTO (N,A,B,C)
END
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SUBROUTINE PRODUTO (N,V1,V2,V3)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION VI(N), V2(N), V3(N)

DOI=1N
V3(1) = VI(I*V2(l)
ENDDO

END SUBROUTINE

Neste caso, o tamanho do vetor (N) também é passado para a subrotina e o
comando DIMENSION se utiliza deste valor para dimensionar o tamanho do
vetor.

Note também que as varidveis declaradas na subrotina (V1,V2,V3) podem ter
nomes diferentes do que as varidveis que so passadas pelo programa principal
(A,B,C). Porém quando a subrotina € chamada V1 recebe o valor de A, V2
recebe o valor de B e V3 recebe 0 vaor de C; e quando a subrotina acaba, A
recebe o valor de V1, B recebe o valor de V2 e C recebe o valor de V3.

O mesmo exemplo pode ser feito passando os valores das variavels do programa
principal para a subrotina definindo as variaveis a serem usadas em um maédulo
devaridveisglobais:

MODULE GLOBAL

INTEGER N

REAL*8 A(10), B(10), C(10)
END MODULE

PROGRAM PROD4
USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DOI=1N
READ(**) A(l), B(l)
ENDDO
CALL PRODUTO
END

SUBROUTINE PRODUTO ()
USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DOI=1N
c(l) = Aly*B(l)
ENDDO
END SUBROUTINE
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Neste caso, as varidveis do programa principa e da subrotina devem ter o
mesmo nome (A,B,C) pois estas duas partes do programa utilizam-se das
varidveis definidas no modulo GLOBAL.

Esta forma de passar varidveis € muito Util quando subrotinas de métodos
nimeros sdo usadas (vejano Capitulo 12).

11.4. Funcgdes

As funcbes sdo subprogramas que executam procedimentos especificos e
retornam um valor Unico. Uma fun¢do pode ser chamada em vérios pontos do
programa de forma que gjuda a evitar a duplicagdo do mesmo codigo em pontos
diferentes do programa.
<tipo> FUNCTION <nome> (<variaveis>)

PROCESSO
END F.UNCTION

onde <nome> é o nome que identificaa subrotina.

<varidveis> € a lista de variaveis que sdo passadas do programa principa
ou outra subrotina para esta subrotina.

<tipo> é o tipo de valor que serd retornado pela fungdo: REAL, REAL*8,
INTEGER, COMPLEX ou CHARACTER.

11.4.1. Chamando Func¢des
As fungdes sdo chamadas da seguinte forma:

<var> = <nome da fungéo> (<variaveis>)

onde <nome da fungdo> é o nome que identificaafuncdo

<varidveis> é alista de varidveis que sdo passadas para a fungdo que esta
sendo chamada.

<var> éavaridve queirareceber o vaor retornado pelafuncéo
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Esta forma de chamada da funcéo é semelhante a0 uso de qualquer
funcdo matemética intrinseca do Fortran, como mostrado no Capitulo 5.

EXEMPLO 3

Novamente, podemos usar o primeiro exemplo apresentado para multiplicar
dois nimeros reais e desenvolver um programa que se utilize de uma fungao
para fazer este calculo.

PROGRAM PROD5
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
READ(**) A.B

I CHAMADA DA FUNGAO:
C = PRODUTO (A,B)
WRITE(**) C

END

REAL*8 FUNCTION PRODUTO (A,B)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
PRODUTO = A*B

END FUNCTION

Note que o nome da fungdo (PRODUTO) deve ser igud ao nome da variavel
(PRODUTO) queterao valor retornado para o programa principal.

Fabiano A.N. Fernandes

Programacéo Fortran para Engenharia
80



81

12. METODOS MATEMATICOS

A resolucdo de modelos mateméticos de engenharia recai na utilizagdo de
méodos numéricos, como integragdo numérica, regressdo, obtencdo de raizes
de funces, estimativa de pardmetros, entre outros.

Durante muito anos, varios pesquisadores e empresas desenvolveram
subrotinas para resolucdo de métodos numéricos. Portanto, atualmente, cabe ao
profissiona fazer uso destas subrotinas prontas, dedicando maior atencdo ao
sistema a ser resolvido do que a programacdo de métodos numéricos.

12.1. Organizacao Geral do Programa

Quando bhibliotecas numéricas ou subrotinas numéricas sao utilizadas, a
estrutura do programa segue uma forma semelhante a estrutura do programa
apresentada no Capitulo 11.

Sendo assim devemos dividir o programa em um moédulo de declaracdo
de varidveis globais, programa principal, subrotinas numérica e subrotina que
conterd 0 modelo matemético a ser resolvido:

‘ Declaracéo de Variaveis Globais ‘

v

‘ Programa Principal ‘

v

‘ Subrotina Numérica ‘(—4 Subrotina do Modelo Matematico

Quando usamos uma subrotina numérica, esta subrotina é chamada pelo
programa principal, que por suavez chama a subrotina do model 0 matemético.

Modulo de Variaveis Globais

O mbdulo de varidveis globais é muito Util quando se utiliza bibliotecas
numéricas, pois é a forma mais facil e €eficiente de passar os valores das
variavels entre 0 programa principal e a subrotina que contém o modelo
mateméti co.

A programag&o do madulo tem estrutura:
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MODULE GLOBAL
VARIAVEIS

END MODULE

Programa Principal e Chamada da Subrotina Numérica

O programa principal deve conter a leitura €ou inicidizacd das
variaveis as serem usadas, e a chamada para a subrotina do méodo numérico:

Muitas subrotinas numéricas tem como um dos parémetros de chamada, o
nome da subrotina que contém o modelo matemético. Neste caso 0 nome da
subrotina do modelo deve ser declarada no comando EXTERNAL :

PROGRAM <nome>
USE <biblioteca>
USE GLOBAL
EXTERNAL <subrotina do modelo>

INICIALIZACOES
CALL <subrotina numérica>

END

onde <nome> é 0 nome que identifica o programa.

<biblioteca> é o nome da biblioteca numérica usada. Este comando é
usado somente se 0 codigo da subrotina com o méodo numérico
for intrinseco & biblioteca numérica. O comando ndo deve ser
usado se o codigo da subrotina numérica for inserido ao programa

<subrotina do modelo> é o nome da subrotina que contém o modelo
matemético.

<subrotina numérica> é o nome da subrotina do método numérico e os
parémetros a serem passados para esta subrotina

Subrotina do Modelo Matematico
A subrotina do modelo matemético deve conter as equagbes que

descrevem 0 modelo e clculos auxiliares necessario para o clculo das
equagdes do modelo.
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SUBROUTINE <nome> (<variaveis>)
EQUAQ()ES DO MODELO MATEMATICO

END SUBROUTINE

onde <nome> € 0 nome que identifica a subrotina. Deve-se ter o cuidado de
ndo especificar nenhuma varidvel no programa contendo 0 mesmo
nome da subrotina.
<varidveis> € a lista de variaveis que sdo passadas do programa principal
ou outra subrotina para esta subrotina.

12.1.1. Bibliotecas Numéricas

As bibliotecas numéricas sdo um conjunto de subrotinas contendo vérios
tipos de méodos numéricos. Estas bibliotecas podem vir na forma de médulos
ou naformade codigosindividuais.

Quando a biblioteca est4 na forma de modulo, ndo é possivel visuaizar o
cddigo da subroting, e para usar uma subrotina em especifico deve-se declarar o
uso do médulo (usando o comando USE) e depois chamar a subrotina usando o
comando CALL.

Quando a biblioteca estd na forma de cddigo, deve-se copiar o codigo da
subrotina para 0 programa ou deve-se adicionar o arquivo com a subrotina para
0 projeto sendo desenvolvido. Neste caso ndo se utiliza o comando USE para
declarar 0 uso da biblioteca. Somente é necessario chamar a subrotina.

Bibliotecas naforma de moédulo:
IMSL (acompanha vérios compiladores Fortran)
NAG

Bibliotecas naforma de cédigo:

Numerical Recipes (pode ser lido em www.nr.com)
Outras
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12.1.2. Usando Bibliotecas Numéricas — IMSL

A biblioteca nhumérica IMSL é uma das hibliotecas mais usadas pois
acompanha os compiladores Fortran: Compag Fortran e Intel Fortran; e vem
COMO OpCiOnais em Varios outros compiladores.

A estrutura geral de um programa que use alguma subrotina numérica do
IMSL é

MODULE GLOBAL

! DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE

I PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM <nome>

USE IMSL 1 USA SUBROTINAS NUMERICAS DO IMSL
USE GLOBAL I USA VARIAVEIS GLOBAIS

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

EXTERNAL <subrotina do modelo> | SUBROTINA DO MODELO

! INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO
<variavel> = <valor>

! INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
<parametros> = <valor>

! CHAMA A SUBROTINA DO METODO NUMERICO
CALL <subrotina do método numérico>

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE <variaveis>
END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO
SUBROUTINE <subrotina do modelo>
USE GLOBAL I USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

! EQUACOES DO MODELO
<equagdes>

END SUBROUTINE
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12.1.3. Usando Bibliotecas Numéricas — Outras

Quando bibliotecas numéricas que vem na forma de cdodigo sdo usadas, o
codigo desta subrotina deve ser copiado para o fina do programa. A estrutura
geral de um programa que use este tipo de subrotina numérica é

MODULE GLOBAL

! DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE

I PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM <nome>

USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
EXTERNAL <subrotina do modelo> | SUBROTINA DO MODELO

! INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO
<variavel> = <valor>

! INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
<parametros> = <valor>

! CHAMA A SUBROTINA DO METODO NUMERICO
CALL <subrotina do método numérico>

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE <variaveis>
END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO
SUBROUTINE <subrotina do modelo>
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

! EQUACOES DO MODELO
<equagdes>

END SUBROUTINE

| SUBROTINA QUE CONTEM O METODO NUMERICO
I A SUBROTINA DEVE SER COPIADA NESTE PONTO DO PROGRAMA
I NAO DEVE-SE FAZER NENHUMA ALTERACAO NESTA SUBROTINA
SUBROUTINE <subrotina do método numérico>

<cédigo da subrotina>
END SUBROUTINE
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12.2. Fungéo de Zero

Grande parte das equagBes que descrevem fendmenos quimicos, fisicos e
biolégicos sdo equagdes ndo lineares, e portanto a resolucdo deste tipo de
equacdes € parte integrante dos problemas de engenharia.

Diferentemente das equacBes lineares em que € possivel achar uma
solucdo algébrica, nem sempre € possivel obter uma solucdo algébrica para
equacdes ndo-lineares. Em geral € de interesse resolver f(x) = O e portanto deve-
se achar as raizes da equagdo. Os principais métodos para obtencdo das raizes
da equacdo sdo: méodo da bissecdo, método da secante, método de Newton ou
métodos que combinem as caracteristicas de dois deste métodos.

Uma das principais subrotinas numéricas para o céculo das raizes de uma
equacdo (FZERO) utiliza de um misto do método da bissecdo com o método da
secante, aliando a certeza de resposta da primeira com arapidez da segunda.

12.2.1. Usando IMSL

A subrotina mais comum para obtengdo de raizesdo IMSL éaDZREAL.
A chamada desta subrotina tem a seguinte estrutura:

DZREAL (<modelo>,ATOL,RTOL,EPS,ETA,NRAIZ,ITMAX,XGUESS,X,INFO)

onde <modelo> nome dafungdo que contém a equacio.

ATOL erro absoluto (primeiro critério de parada)

RTOL erro relaivo (segundo critério de parada)

EPS distncia minima entre os zeros da fungo

ETA critério de distanciamento. Se a disténcia entre dois zeros da
funcdo for menor do que a distdncia minima definida em
EPS, entdo um novo “chute’ é dado a uma disténcia: Ultima
raiz encontrada + ETA.

NRAIZ ndmero de raizes que devem ser obtidas

ITMAX ndmero maximo de iteractes

XGUESS vetor que deve conter os “chutes’ iniciais dos valores das
raizes (tamanho do vetor = NRAIZ)

X vetor que conterd as raizes da fungdo (tamanho do vetor =
NRAIZ)
INFO vetor que conterd 0 nimero de iteragBes necess&rias para

obter as raizes (tamanho do vetor = NRAIZ)
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Funco da Equacdo Matematica

A fun¢do que contém o egquagcdo matemética que se deseja obter as raizes
tem a seguinte estrutura:

REAL*8 FUNCTION <modelo> (X)

onde X valor do ponto em que a fungdo esta sendo avdiada.

EXEMPLO 1
Considerando que se deseja obter as raizes da equacéo:

f(X)= X2 +2xX- 6
A equagao que sera programada sera a seguinte:
<modelo> = X**2 + 2*X -6

Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integracdo usando a DZREAL tem
aforma

MODULE GLOBAL

| DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE

! PROGRAMA PRINCIPAL

PROGRAM <nome>
USE IMSL | USA SUBROTINAS NUMERICAS DO IMSL
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z)
DIMENSION XGUESS(<nraiz>), X(<nraiz>), INFO(<nraiz>)
EXTERNAL <modelo> I FUNCAO DO MODELO

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO
NRAIZ = <nraiz> | DEFINE O NUMERO DE RAIZES PROCURADAS
<variavel> = <valor>

| DEFINICAO DOS CHUTES INICIAS PARA AS RAIZES

| DEVEM SER DEFINIDOS nraiz CHUTES
XGUESS(<campo>) = <valor>

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
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EPS =1.0D-5
ETA=1.0D-2
ATOL =1.0D-5
RTOL = 1.0D-5
ITMAX = 1000

I CHAMA A SUBROTINA DE OBTENGAO DAS RAIZES
CALL DZREAL(<modelo>,ATOL,RTOL,EPS,ETA,NRAIZ,ITMAX,XGUESS,X,INFO)

! IMPRIME AS RAIZES
WRITE <X>
END

| FUNCAO QUE CONTEM A EQUACAO
REAL*8 FUNCTION <modelo> (X)

USE GLOBAL

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

| EQUACAO
<modelo> = <equagfes>

END FUNCTION

EXEMPLO 2
Se desejarmos obter as duas raizes da equacdo apresentada no Exemplo 1,
devemos utilizar o seguinte programa:

! PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM RAIZES01
USE IMSL | USA SUBROTINAS NUMERICAS DO IMSL
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
DIMENSION XGUESS(2), X(2), INFO(2)
EXTERNAL FCN ! FUNCAO DO MODELO

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO
NRAIZ = 2 | DEFINE O NUMERO DE RAIZES PROCURADAS

! DEFINICAO DOS CHUTES INICIAS PARA AS RAIZES
I DEVEM SER DEFINIDOS nraiz CHUTES

XGUESS(1) = 4.5D0

XGUESS(2) = -100.0D0

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
EPS =1.0D-5
ETA=1.0D-2
ATOL =1.0D-5
RTOL = 1.0D-5
ITMAX = 1000
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I CHAMA A SUBROTINA DE OBTENGAO DAS RAIZES
CALL DZREAL(FCN,ATOL,RTOL,EPS,ETA,NRAIZ,ITMAX,XGUESS,X,INFO)

! IMPRIME AS RAIZES
WRITE(**) X(1), X(2)
END

I FUNCAO QUE CONTEM A EQUACAO
REAL*8 FUNCTION FCN(X)

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
| EQUACAO

FCN = X**2,0D0 + 2.0D0*X - 6.0D0
END FUNCTION

Note que neste programa, ndo foi passado nenhuma varidvel do programa
principal para a fungdo FCN. Portanto o mddulo de variaveis globais n&o foi
necessario.

Apenas a varidvel X é passada para FCN, mas esta variavel é passada do
programa principal para a subrotina DZREAL e da subrotina para a fungéo
FCN.

12.2.2. Usando Numerical Recipes

No Numerical Recipes encontram-se listadas varias subrotinas para
obtencdo de zeros de fungdo. Abaixo mostramos 0 uso da subrotina RTBIS
(adaptada do Numerica Recipes), que usa 0 método da bissecdo para encontrar
araiz de umafung&o.

A chamada desta funcéo tem a seguinte estrutura:

RTBIS (<modelo>,X1,X2,TOL)

onde <modelo> nome dafungdo que contém a equacio.

X1 valor inicial dafaixade vaoresonde araiz serd procurada

X2 valor finad da faixa de vaores onde a raiz ser procurada
TOL erro absoluto (critério de parada)

INFO vetor que conterd 0 nimero de iteragbes necess&rias para

obter as raizes (tamanho do vetor = NRAIZ)

Nesta subrotina, a raiz da fung@o é procurada entre os valores de X1 e
X2.
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Funcdo da Equacéo Matematica

A funcdo que contém o egquacdo matemética que se deseja obter as raizes
tem a seguinte estrutura:

REAL*8 FUNCTION <modelo> (X)

onde X valor do ponto em que a fungdo esta sendo avdiada.

Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integracdo usando a RTBIS tem a
forma:

MODULE GLOBAL

| DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE

I PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM <nome>

USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z) -
EXTERNAL <modelo> ' FUNCAO DO MODELO

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO
<variavel> = <valor>

! DEFINIQAO DOS CHUTES INICIAS PARA AS RAIZES

! DEVEM SER DEFINIDOS OS LIMITES INFERIOR E SUPERIOR DE BUSCA
X1 = <valor inferior>
X2 = <valor superior>

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA FUNCAO
TOL = 1.0D-5

| CHAMA A FUNCAO DE OBTENCAO DA RAIZ
XRAIZ = RTBIS(<modelo>,X1,X2,TOL)

! IMPRIME A RAIZ
WRITE <XRAIZ>
END

I FUNCAO QUE CONTEM A EQUACAO
REAL*8 FUNCTION <modelo> (X)
USE GLOBAL
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IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

| EQUACAO
<modelo> = <equagéo>

END FUNCTION

| FUNCAO COM O METODO DA BISSECAO PARA

I OBTENCAO DA RAIZ DE UMA FUNCAO

REAL*8 FUNCTION RTBIS(FUNC,X1,X2,XACC)
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

JMAX = 1000
FMID = FUNC(X2)
F = FUNC(X1)
IF (F*FMID >= 0.0D0) THEN
WRITE(**) ' NAO EXISTE RAIZ ENTRE ', X1, 'E ', X2
RETURN
ENDIF
IF (F < 0.0D0) THEN
RTBIS = X1
DX = X2 - X1
ELSE
RTBIS = X2
DX = X1 - X2
ENDIF
DO J = 1,JMAX
DX = DX*0.5D0
XMID = RTBIS + DX
FMID = FUNC(XMID)
IF (FMID <= 0.0D0) RTBIS = XMID
IF (ABS(DX) < XACC).OR.(FMID == 0.0D0)) RETURN
ENDDO
WRITE(**) ' NUMERO MAXIMO DE ITERACOES FOI ULTRAPASSADO '
END FUNCTION

EXEMPLO 3

A funcdo RTBIS apenas retorna uma Unica raiz no intervalo especificado. Se
duas ou mais raizes tiverem de ser obtidas, o programa deve chamar a fungdo
RTBIS, especificando um intervalo de busca diferente.

Se desejarmos obter as duas raizes da equacdo apresentada no Exemplo 1,
devemos utilizar o seguinte programa:

! PROGRAMA PRINCIPAL
! OBTENCAO DE RAIZES PELO METODO DA BISSECAO
PROGRAM RAIZES03

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

EXTERNAL FCN I FUNCAO DO MODELO
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I DEFINIGAO DOS CHUTES INICIAS PARA AS RAIZES

! DEVEM SER DEFINIDOS OS LIMITES INFERIOR E SUPERIOR DE BUSCA
X1=0.0D0
X2 =5.0D0

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
TOL = 1.0D-4

I CHAMA A FUNCAO DE OBTENCAO DAS RAIZES
XRAIZ1 = RTBIS(FCN,X1,X2,TOL)

| OBTENGCAO DA SEGUNDA RAIZ
X1=-10.0D0
X2 =0.0D0
XRAIZ2 = RTBIS(FCN,X1,X2,TOL)

I IMPRIME AS RAIZES
WRITE(*,*) XRAIZ1, XRAIZ2
END

I FUNCAO QUE CONTEM A EQUACAO
REAL*8 FUNCTION FCN(X)

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
| EQUACAO

FCN = X**2,0D0 + 2.0D0*X - 6.0D0
END FUNCTION

I INSERIR NESTE PONTO A FUNCAO DO METODO NUMERICO (RTBIS)

12.3. Integracdo Numérica

Programa que envolvem integragdo numérica s80 muito comuns em
engenharia, principalmente em aplicagdes de controle de processos, dindmica de
processos, cdculo de restores, leitos fixos e fluidizados, processos de absorgéo
e adsorcdo, filtragdo, secagem, entre outros.

As subrotinas mais utilizadas para integracéo numérica so as subrotinas
baseadas no método de Runge-Kuttae DASSL.

12.3.1. Usando IMSL
A subrotina mais comum para integracdo numérica do IMSL é a

DIVPRK, baseada no método de Runge-K utta.
A chamada desta subrotina tem a seguinte estrutura:
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DIVPRK(IDO, NEQ, <modelo>, T, TOUT, ATOL, PARAM, Y)

onde <modelo> nome da subrotina que contém o modelo matemético.

IDO variavel de controle daintegracéo e de erro
NEQ ndmero de equactes do model 0 matemético
T tempo inicial de integracéo

TOUT tempo find deintegracdo

ATOL tolerancia

PARAM  vetor com as opgdes de configuragdo da subrotina
Y variavel sendo integrada

A variavel IDO controla a entrada e saida da subrotina, modificando seu
vaor dependendo se ocorreu algum erro durante a execugdo da subrotina. A
variavel IDO deve ser inicializada com o vaor 1 antes de entrar pela primeira
vez na subrotina Quando a execugdo da subrotina DIVPRK termina sua
execucdo, a varidvel 1DO pode conter os vaores: 2 quando ndo houve erro de
execucdo, ou 4, 5 ou 6 quando houve algum erro. Em caso de erro, a integracéo
deve ser interrompida. Se nd houve erro (IDO = 2) a subrotina de integragdo
pode ser chamada novamente dando continuidade & integracdo. Apds o termino
do uso da subrotina DIVPRK, a varidvel IDO deve receber o vaor 3 e a
subrotina deve ser chamada pela Ultima vez, para liberar memdria e indicar o
fim daintegrac&o.

A varidvd PARAM ¢é um vetor com 50 campos, que contém opcdes de
como a subrotina DIVPRK deve conduzir a integracd. Se a variavel PARAM
for inicializada com o vaor 0.0D0 em todos 0s seus campos, isto indicara que a
subrotina deve ser conduzida em sua forma padréo (funcionamento bom para a
grande maioria dos casos). Para integragbes mais complicadas (stiff), €
necessério modificar algumas opcdes daintegracéo:

PARAM(1) passo inicial daintegracdo

PARAM(2) passo minimo de integragéo

PARAM(3) passo maximo de integracéo

PARAM (4) aumenta o nimero de iteractes (normal: 500)
Subrotina do Model o Matemético

A subrotina que contém o modelo matemdtico a ser integrado tem a
Seguinte estrutura:

SUBROUTINE <modelo> (N,T,Y,YPRIME)
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onde N ndmero de equagOes diferenciais
T tempo
Y variavel

YPRIME deivadadeY

EXEMPLO 4
Considerando um sistema de equacdes diferencias contendo trés equacdes:

d_C=3xx+2xX2
dt

d—T=2><X><C
dt

dX

— = Xp(-5/T

o 3xexp(-5/T)

Para construir um modelo matematico para ser usado com a subrotina
DIVPRK, temos que renomear as varidveis C, T e X tornando-as campos da
varidvel Y. Portanto Y(1) =C, Y(2) =T e Y(3) = X.

A mesma analogia deve ser seguida para as derivadas de C, T e X, que se
tornaram campos da variavel YPRIME. Portanto YPRIME(1) = dC/dt,
YPRIME(2) = dT/dt e YPRIME(3) = dX/dkt.

Atencéo: A varidvel YPRIME(L) deve conter a derivada da varidvel Y(1) e assim
por diante.

O sistema de equagdes que sera programado sera o seguinte:

YPRIME() = 3 %Y(3) + 2 XY(3)?
YPRIME(2) = 2 %/(3)%Y(])
YPRIME3) = 3>exp(- 5/ Y(2))

Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integrag@o usando a DIVPRK tem a
forma:

MODULE GLOBAL

! DECLARA(;AO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE
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| PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM <nome>

USE IMSL | USA SUBROTINAS NUMERICAS DO IMSL

USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

1'Y = VARIAVEL, YPRIME = DERIVADA DE Y

REAL*8 Y(<tamanho>), YPRIME(<tamanho>)

DIMENSION PARAM(50) | OBRIGATORIO PARA DIVPRK

EXTERNAL <modelo> ! SUBROTINA DO MODELO
I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO

NEQ = <tamanho> ! NUMERO DE EQUACOES DIFERENCIAIS

Y(<campo>) = <valor> | VALORES INICIAIS DAS VARIAVEIS A

| SEREM INTEGRADAS

<variavel> = <valor>
| DEFINICAO DA FAIXA DE INTEGRACAO

T =0.0D0 | TEMPO INICIAL

TFINAL = <tempo> I TEMPO FINAL

TIMPR = <intervalo> I INVERVALO DE IMPRESSAO

| DEVE SER MENOR OU IGUAL A TFINAL

! INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA

IDO =1 I INICIALIZACAO DA SUBROTINA

ATOL = 1.0D-4 | TOLERANCIA

PARAM = 0.0D0 I USA A SUBROTINA DIVPRK NA SUA CONFIG.PADRAO

PARAM(4) = 1000000 ! AUMENTA O NUMERO DE ITERACOES POSSIVEIS

I IMPRIME AS CONDICOES INICIAIS
WRITE(*,*) <variaveis>

DO WHILE (T < TFINAL) )
! FAZ INTEGRACAO ATE O PROXIMO PONTO DE IMPRESSAO
TOUT =T + TIMPR

! CHAMA A SUBROTINA DE INTEGRACAO
CALL DIVPRK (IDO, NEQ, <modelo>, T, TOUT, ATOL, PARAM, Y)

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE(*,*) <variaveis>
ENDDO

I TERMINA A INTEGRAGAO E LIBERA ESPAGCO NA MEMORIA
! (OBRIGATORIO PARA DIVPRK)

CALL DIVPRK (3, NEQ, FCNMOD, T, TOUT, ATOL, PARAM, C)
END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO
SUBROUTINE <modelo> (NEQ, T, Y, YPRIME)
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
DIMENSION Y(NEQ), YPRIME(NEQ)
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! EQUAQOES DIFERENCIAIS DO MODELO
YPRIME(<campo>) = <equag&o>

END SUBROUTINE

EXEMPLO5

Compostos clorados derivados do benzeno sdo produzidos, geralmente, em
reatores do tipo semi-batelada, que é um reator em que parte dos reagentes é
introduzida antes do inicio da reacdo e outra parte dos reagentes é
continuamente alimentada ao longo do processo.

No caso da cloracdo do benzeno, uma carga inicial de benzeno é introduzida
no reator e cloro é alimentado a um fluxo continuo no reator de forma que a
concentragdo de cloro no reator seja igual a sua concentragdo de saturagdo no
benzeno e seus derivados.

Trés reagdes ocorrem simultaneamente no reator, produzindo trés diferentes
derivados do benzeno: monoclorobenzeno, diclorobenzeno e triclorobenzeno.

CeHs + Cl, ® CgHsCl + HCI
CeHsCl + C|2 ® C6H4C|2 + HCI
C6H4C|2 + C|2 ® C6H3C|3 + HCI

No reator a concentragdo de benzeno e seus derivados variam constantemente
com relagéo ao tempo de reacgao, de acordo com as equacgdes:

dCq
—— =-k, xCp xXC

ot 1>Cg Ccy
dcd# = +kq XCg *C¢y - ko *Cyce *Ccy
d(td% =+ky XC e *Cc - k3 *Cpcg *C
dcd% =+k3 xCpcg *Ccy

Cg  concentracdo de benzeno

Cwmce concentragdo de monoclorobenzeno
Cocs concentragado de diclorobenzeno
Crcs  concentragao de triclorobenzeno

Ca  concentragdo de cloro
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ky constante de reagéo = 24,08 L/mol.min
ko constante de reagdo = 3,02 L/mol.min

k3 constante de rea¢do = 0,10 L/mol.min

A carga inicial de benzeno no reator é de 8850 kg (peso molecular 78 g/mol e
densidade 0.8731 kg/L). A concentracdo de cloro permanece constante em
0.12 mol de cloro por mol de benzeno alimentado inicialmente (devido a

alimentacdo continua de cloro no reator). A concentracdo de HCl é
praticamente zero, pois o HCI vaporiza e deixa o reator.

O perfil de concentragBes do benzeno e derivados do benzeno em fungéo do
tempo de reagdo pode ser obtido pelo seguinte programa:

MODULE GLOBAL
REAL*8 BO,ANBO,AK1,AK2,AK3
REAL*8 CL,V

END MODULE

| PROGRAMA PARA CALCULO DE UM REATOR PARA PRODUGAO DE
CLOROBENZENOS
PROGRAM CLBENZ

USE IMSL I USA SUBROTINAS NUMERICAS DO IMSL
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

REAL*8 Y(4), YPRIME(4) 1'Y = VARIAVEL, YPRIME = DERIVADA DE Y
DIMENSION PARAM(50) I OBRIGATORIO PARA DIVPRK

EXTERNAL FCNMOD I SUBROTINA DO MODELO

! INICIALIZACAO DOS PARAMETROS E CONSTANTES DO MODELO
BO = 8850.0D0
ANBO = B0/0.078D0

AK1 =28.08D0
AK2 =3.02D0
AK3 =0.10D0

V =0.8731D0*BO

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO

NEQ =4
Y(1) = ANBONV | CONC.BENZENO

Y(2) = 0.0D0 | CONC.CLOROBENZENO
Y(3) = 0.0D0 | CONC.DICLOROBENZENO
Y(4) = 0.0D0 | CONC.TRICLOROBENZENO
CL = 0.012D0*ANBON | CONC.CLORO

| DEFINICAO DA FAIXA DE INTEGRACAO
T =0.0D0 I TEMPO INICIAL
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TFINAL = 10.0D0 | TEMPO FINAL
TIMPR =0.5D0 I INVERVALO DE IMPRESSAO
I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
IDO=1 IINICIALIZACAO DA SUBROTINA
ATOL = 1.0D-4 ! TOLERANCIA .
PARAM = 0.0D0 ! USA A SUBROTINA DIVPRK NA SUA CONFIG.PADRAO

PARAM(4) = 1000000 ! AUMENTA O NUMERO DE ITERACOES POSSIVEIS

! IMPRIME AS CONDICOES INICIAIS
WRITE(**) TEMPO BENZENO CLBENZ DICLBENZ TRICLBENZ'
WRITE(*,(F4.1,4(F10.2))) T,Y(1),Y(2),Y(3).Y(4)

DO WHILE (T < TFINAL) )
! FAZ INTEGRACAO ATE O PROXIMO PONTO DE IMPRESSAO
TOUT =T + TIMPR

! CHAMA A SUBROTINA DE INTEGRAGAO
CALL DIVPRK (IDO, NEQ, FCNMOD, T, TOUT, ATOL, PARAM, Y)

! IMPEDE CONCENTRACOES NEGATIVAS
WHERE(Y < 0.0D0) Y = 0.0DO

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE(*,(F4.1,4(F10.2))) T,Y(1),Y(2),Y(3).Y(4)

ENDDO

! TERMINA A INTEGRAGAO E LIBERA ESPAGCO NA MEMORIA
! (OBRIGATORIO PARA DIVPRK)
CALL DIVPRK (3, NEQ, FCNMOD, T, TOUT, ATOL, PARAM, C)

END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO A SER INTEGRADO
SUBROUTINE FCNMOD(NEQ,T,Y,YPRIME)

USE GLOBAL

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

DIMENSION Y(NEQ), YPRIME(NEQ)

YPRIME(L) = - AK1*Y(1)*CL

YPRIME(2) = AKI*Y(1)*CL - AK2*Y(2)*CL
YPRIME(3) = AK2*Y(2)*CL - AK3*Y(3)*CL
YPRIME(4) = AK3*Y(3)*CL

END SUBROUTINE
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12.3.2. Usando Numerical Recipes

No Numerica Recipes encontram-se listadas vé&ias subrotinas para
integragdo numérica. Abaixo mostramos o uso da subrotina RK4 (adaptada do
Numerical Recipes), que usa o méodo de Runge-Kutta para integragdo
numeérica

A chamada desta funcéo tem a seguinte estrutura:

RK4(NEQ,Y,YPRIME,T,H,YOUT,<modelo>)

onde <modelo> nome da subrotina que contém o modelo matemético.

NEQ ndmero de equagdes do modelo

Y valor inicia davaridvel sendo integrada

YPRIME vador daderivada davariavel sendo integrada

T tempo inicial de integracéo

H passo de integracdo. Recomenda-se que sgja pelo igua ou

menor do que 10°.TIMPR (onde TIMPR ¢ o intervalo de
impressdo dosvaloresde Y)

YOUT valor fina da varidvel sendo integrada (ap6s ser integrada
entreT e T+H)

Subrotina do Modelo Matematico

A subrotina que contém o modelo mateméatico a ser integrado tem a
Seguinte estrutura:

SUBROUTINE <modelo> (NEQ, T, Y, YPRIME)

onde NEQ ndmero de equaces diferenciais
T tempo
Y variavel sendo integrada

YPRIME derivadadeY

A forma de programar o modelo mateméatico é igual a0 mostrado no
Exemplo 4.
Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integracdo usando a RK4 tem a
forma:
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MODULE GLOBAL

| DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
INTEGER <variaveis>
REAL*8 <variaveis>

END MODULE

! PROGRAMA PRINCIPAL

PROGRAM <nome>
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
1'Y = VARIAVEL, YPRIME = DERIVADA DE Y, YOUT = VARIAVEL AUXILIAR
REAL*8 Y(<tamanho>), YPRIME(<tamanho>), YOUT(<tamanho>)

EXTERNAL <modelo> I SUBROTINA DO MODELO

! INICIALIZAGAO DAS VARIAVEIS DO MODELO .
NEQ = <tamanho> I NUMERO DE EQUACOES DIFERENCIAIS
Y(<campo>) = <valor> I VALORES INICIAIS DAS VARIAVEIS A

| SEREM INTEGRADAS
<variavel> = <valor>

| DEFINICAO DA FAIXA DE INTEGRACAO

T =0.0D0 ! TEMPO INICIAL
TFINAL = <tempo> I TEMPO FINAL -
TIMPR = <intervalo> ' INVERVALO DE IMPRESSAO

! DEVE SER MENOR OU IGUAL A TFINAL

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA -
H= 1.0D-3 ' PASSO DE INTEGRACAO

DO WHILE (T < TFINAL)
! FAZ INTEGRACAO ATE O PROXIMO PONTO DE IMPRESSAO
TOUT =T + TIMPR

! CHAMA A SUBROTINA DE INTEGRAGAO
DO WHILE (T < TOUT)
CALL RK4(NEQ,Y,YPRIME,T,H,YOUT <modelo>)
Y = YOUT
T=T+H
ENDDO

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE(*,*) <variaveis>
ENDDO

END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO
SUBROUTINE <modelo> (NEQ, T, Y, YPRIME)
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
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DIMENSION Y(NEQ), YPRIME(NEQ)

! EQUAQOES DIFERENCIAIS DO MODELO
YPRIME(<campo>) = <equag&o>
END SUBROUTINE

I SUBROTINA QUE CONTEM O METODO DE INTEGRACAO NUMERICA
SUBROUTINE RK4(N,Y,DYDX,X,H,YOUT,DERIVS)
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
DIMENSION Y(N), YOUT(N), DYDX(N)
DIMENSION DYM(N), DYT(N), YT(N)
HH = 0.5D0*H
H6 = H/6.0D0
XH=X+HH
DO I=1,N
YT(1) = Y(I) + HH*DYDX(l)
ENDDO
CALL DERIVS(N,XH,YT,DYT)
DOI=1,N
YT(I) = Y(I) + HH*DYT(I)
ENDDO
CALL DERIVS(N,XH,YT,DYM)
DOI=1,N
YT(I) = Y(I) + H*DYM(l)
DYM(l) = DYT(I) + DYM(I)
ENDDO
CALL DERIVS(N,X+H,YT,DYT)
DOI=1,N
YOUT() = Y(I) + H6*(DYDX(I) + DYT(I) + 2.0DO*DYM(1))
DDO

END SUBROUTINE

EXEMPLO 6
Se desejarmos integrarmos 0 modelo matemético apresentado no Exemplo 5,
usando a subrotina RK4, devemos utilizar o seguinte programa:

MODULE GLOBAL

| DECLARACAO DAS VARIAVEIS GLOBAIS
REAL*8 BO,ANBO,AK1,AK2,AK3
REAL*8 CL,V

END MODULE

| PROGRAMA PRINCIPAL
PROGRAM CLBENZ02
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
I'Y = VARIAVEL, YPRIME = DERIVADA DE Y, YOUT = VARIAVEL AUXILIAR
REAL*8 Y(4), YPRIME(4), YOUT(4)
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EXTERNAL FCNMOD ! SUBROTINA DO MODELO

I INICIALIZAGAO DOS PARAMETROS E CONSTANTES DO MODELO
BO = 8849.5D0
ANBO = B0/0.078D0
AK1 =24.08D0
AK2 =3.02D0
AK3 =0.10D0
V =0.8731D0*BO

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS DO MODELO

NEQ =4
Y(1) = ANBONV | CONC.BENZENO

Y(2) = 0.0D0 | CONC.CLOROBENZENO
Y(3) = 0.0D0 | CONC.DICLOROBENZENO
Y(4) = 0.0D0 | CONC.TRICLOROBENZENO

CL = 0.012D0*ANBO/V | CONC.CLORO

I DEFINICAO DA FAIXA DE INTEGRACAO

T =0.0D0 ! TEMPO INICIAL
TFINAL = 10.0D0 I TEMPO FINAL -
TIMPR =0.5D0 ' INVERVALO DE IMPRESSAO

I INICIALIZACAO DOS PARAMETROS DA SUBROTINA
H= 1.0D-3 ' PASSO DE INTEGRACAO

I IMPRIME AS CONDICOES INICIAIS
WRITE(*,*) ' TEMPO BENZENO CLBENZ DICLBENZ TRICLBENZ'
WRITE(*,'(F4.1,4(F10.2))) T,Y(1),Y(2),Y(3),Y(4)

DO WHILE (T < TFINAL) i
! FAZ INTEGRAGAO ATE O PROXIMO PONTO DE IMPRESSAO
TOUT =T + TIMPR

! CHAMA A SUBROTINA DE INTEGRAGAO
DO WHILE (T < TOUT)
CALL RK4(NEQ,Y,YPRIME,T,H,YOUT,FCNMOD)
Y = YOUT
T=T+H
! IMPEDE CONCENTRAGOES NEGATIVAS
WHERE(Y < 0.0D0) Y = 0.0D0
ENDDO

! IMPRIME OS RESULTADOS PARCIAIS
WRITE(*,'(F4.1,4(F10.2))) T,Y(1).Y(2).Y(3).Y(4)
ENDDO
END

| SUBROTINA QUE CONTEM O MODELO MATEMATICO
SUBROUTINE FCNMOD (NEQ, T, Y, YPRIME)
USE GLOBAL | USA VARIAVEIS GLOBAIS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
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DIMENSION Y(NEQ), YPRIME(NEQ)

YPRIME(1) = - AK1*Y(1)*CL
YPRIME(2) = AKL*Y(1)*CL - AK2*Y(2)*CL
YPRIME(3) = AK2*Y(2)*CL - AK3*Y(3)*CL
YPRIME(4) = AK3*Y(3)*CL

END SUBROUTINE

12.4. Regressao Nao-Linear

A regressdo ndo-linear € muito usado em engenharia, pois muitas vezes é
necess&rio achar os coeficientes (ou par@metros) de uma equacdo ou modelo
paraum conjunto de observactes.

As subrotinas mais utilizadas para integracéo numérica sdo as subrotinas
baseadas no método de

12.4.1. Usando IMSL

A subrotina mais comum para integracdo numérica do IMSL é a
DRNLIN, baseada ho método de
A chamada desta subrotina tem a seguinte estrutura:

DRNLIN (<modelo>, NPRM, IDERIV, THETA, R, LDR, IRANK, DFE, SSE)

onde <modelo> nome da subrotina que contém o model o matemético
NPRM ndmero de par@metros a serem estimados
IDERIV  op¢do de derivada da funcdo: 0 — derivadas sfo calculadas
por diferencasfinitas, 1 — derivada fornecida pelo usuario
THETA vetor com 0s NPRM parémetros

R matriz triangular NPRM x NPRM que contém a matriz
resultante da decomposi¢&o do jacobiano.

LDR dimensdo deR

IRANK ordem damatriz deR

DFE grau de liberdade do erro

SSE soma dos quadrados do erro

Subrotina do Modelo Matematico

A subrotina que contém o modelo matemdtico a ser integrado tem a
Seguinte estrutura:
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SUBROUTINE <modelo> (NPRM,THETA,IOPT,IOBS,FRQ,WT,E,DE,IEND)

onde NPRM ndmero de parmetros

THETA Vetor com os parametros

IOPT opcdo de avaiagdo: 0 — cacula a fungdo, 1 — calcula a
derivada

IOBS nUmero da observacdo

FRQ frequéncia para a observacdo

WT peso da observacéo

E erro da observacdo |IOBS

DE vetor que contém as derivadas parciais do residuo para a
observacdo |IOBS

IEND indicador de finalizagdo: 0 — menor ou igua a0 ndmero de

observagtes, 1 —maior que 0 nimero de observagOes.

Esta subrotina deve ser programa de forma a retornar o erro da
observagdo sendo andlisada (E), ou sgja a diferenca entre o valor observado e o
valor estimado pelo modelo.

EXEMPLO 7
A taxa de reacgéo quimica é geralmente dada pela lei de Arrhenius:
Ead
k=A mxpge—ag
eRXT g
A fator pré-exponencial (parametro)
Ea energia de ativagado (parametro)
k taxa de reacdo
R constante dos gases
T temperatura

Pode-se estimar o valor do fator pré-exponencial (A) e da energia de ativagao
(Ea) obtendo-se valores experimentais de k e T. Por uma questdo de maior
facilidade matemaética, o logaritmo desta equagéo é avaliado.

Ink =InA- 8839
eRXT g

Para ser usada na subrotina, o erro entre o k observado e o k calculado deve
ser obtido, e portanto a subrotina deve calcular a seguinte equagdo:

—Ink- Gna. EEa
E—lnk gnA ngT&i
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Neste caso, A e Ea sdo os parametros da equacdo e k e T séo as variaveis
conhecidas. Podemos transformar A em THETA(1) e Ea em THETA(2) de
forma que possam ser avaliadas pela subrotina. k e T, por sua vez serdo
transformados em Y(1) e Y(2). Como existem varias observacGes, cada par de
observacgdes de k e T, serdo armazenadas em Y(1,I0BS) e Y(2,I0BS).

Portanto a equagao a ser programada devera ser:

E =In{Y(1,108BS)} - gn{THETA(])}- %LA(Z)?)
5 RxY(2,108S) g

ou em Fortran:

E =DLOG(Y(1,I0BS)) - (DLOG(THETA(L)) - THETA(2)/(R*Y(2,I0BS)))

Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integrag@o usando aDRNLIN tem a
forma:

MODULE GLOBAL

REAL*8 Y(10,1000), <variaveis>
SE TIVER MAIS QUE 10 VARIAVEIS, MUDAR O NUMERO DE
Y(<campo>,1000)
SE TIVER MAIS QUE 1000 OBSERVAGCOES, MUDAR O NUMERO DE
Y(10,<observacbes>)

INTEGER NOBS, <variaveis>

END MODULE

| PROGRAMA REGRESSAO NAO LINEAR USANDO BIBLIOTECA IMSL
PROGRAM <programa>

USE GLOBAL

USE IMSL

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

PARAMETER (NPRM = <nimero de parametros>)

DIMENSION THETA(NPRM), R(NPRM,NPRM)

EXTERNAL FCNMOD

I ABERTURA DE ARQUIVO DE DADOS
OPEN(2,FILE="<arquivo de dados>")

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS
<variaveis> = <valor>
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I LEITURA DE DADOS DO ARQUIVO
NOBS =0
DO WHILE (.NOT.(EOF(2)))
NOBS = NOBS + 1
READ(2,) Y(1,NOBS), Y(2,NOBS), Y(<campo>,NOBS)
! Y(<campo>,i) = SAO AS VARIAVEIS CUJOS VALORES SAO CONHECIDOS
! PARA CADA OBSERVACAO
ENDDO

I "CHUTE" INICIAL PARA OS PARAMETROS . -
THETA(<parametro>) = <valor> I PARAMETRO DA EQUACAO

! INICIALIZAGAO DAS CONDICOES DA REGRESSAO LINEAR .
IOPT=0 I OPGAO DE AVALIACAO DA FUNGAO

CALL DRNLIN(FCNMOD, NPRM, IOPT, THETA, R, NPRM, IRANK, DFE, SSE)

I IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(*,*) <parametros>
END

I SUBROTINA COM A FUNCAO DA TAXA DE REACAO

SUBROUTINE FCNMOD(NPRM, THETA, IOPT, IOBS, FRQ, WT, E, DE, IEND)
USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION THETA(NPRM), R(NPRM,NPRM)

IEND =0

IF (IOBS <= NOBS) THEN
WT =1.0D0 | PESO DA OBSERVAGAO
FRQ =1.0D0
E =<fungéo>

ELSE

! ACABARAM-SE AS OBSERVACOES

IEND =1

END IF

END SUBROUTINE

EXEMPLO 8
Um programa para estimar as constantes da equacdo da lei de Arrhenius,
apresentada no Exemplo 7 teria a forma:

MODULE GLOBAL
REAL*8 CTEGAS, Y(10,1000)
INTEGER NOBS

END MODULE
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! PROGRAMA PARA CALCULO DA ENERGIA DE AT[VACAO E
I FATOR PRE-EXPONENCIAL DE UMA REACAO QUIMICA
PROGRAM CINETO1

USE GLOBAL

USE IMSL

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

PARAMETER (NPRM = 2) I NPRM = NUMERO DE PARAMETROS

DIMENSION THETA(NPRM), R(NPRM,NPRM)
EXTERNAL FCNMOD

! ABERTURA DE ARQUIVO DE DADOS
OPEN(2,FILE='CINET.DAT')

I INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS
CTEGAS = 8.314D0 I CONSTANTE DOS GASES

! LEITURA DE DADOS DO ARQUIVO
NOBS =0
DO WHILE (.NOT.(EOF(2)))
NOBS = NOBS + 1
READ(2,*) Y(1,NOBS), Y(2,NOBS)
! Y(L,i) = K - TAXA DE REACAO
! Y(2,)) = T - TEMPERATURA

ENDDO

| "CHUTE" INICIAL PARA OS PARAMETROS ,
THETA(L) = 4.6D16 | FATOR PRE-EXPONENCIAL
THETA(2) = 100000.0D0 | ENERGIA DE ATIVACAO

I INICIALIZAGAO DAS CONDICOES DA REGRESSAO LINEAR .
IOPT =0 ! OPCAO DE AVALIAGAO DA FUNGAO

CALL DRNLIN(FCNMOD, NPRM, IOPT, THETA, R, NPRM, IRANK, DFE, SSE)

! IMPRESSAO DOS RESULTADOS
WRITE(** 'K ="', THETA(L)
WRITE(**) 'EA =", THETA(2)
WRITE(**)

WRITE(*,*) 'SSE =", SSE

END

| SUBROTINA COM A FUNCAO DA TAXA DE REACAO

SUBROUTINE FCNMOD(NPRM, THETA, IOPT, IOBS, FRQ, WT, E, DE, IEND)
USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION THETA(NPRM), R(NPRM,NPRM)

IEND =0

IF (IOBS <= NOBS) THEN
WT =1.0D0 I PESO DA OBSERVAGAO
FRQ =1.0D0
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E =DLOG(Y(1,I0BS)) - (DLOG(THETA(L)) - THETA(2)/(CTEGAS*Y(2,I0BS)))
ELSE
! ACABARAM-SE AS OBSERVACOES
IEND =1
END IF

END SUBROUTINE

12.5. Estimativa de Parametros

As técnicas de regressdo sdo Uteis para estimar pardmetros de uma Unica
equacdo, mas quando se desgja estimar pardmetros de um sistema de equagles,
deve-se utilizar de técnicas mais avangadas de estimativa de par@metros, sendo
que as mais comuns sd0 baseadas na técnica de Levenberg-Marquardt que
estima parémetros usando o método de minimos quadrados ndo linear.

12.5.1. Usando IMSL

A subrotina mais comum para estimar parémetros no IMSL é a DBCLSF,
baseada na técnica de L evenberg-Marquardit.
A chamada desta subrotina tem a seguinte estrutura:

DBCLSF(<modelo>, NOBS*NEQ, NPRM, THETAO, IBTYPE, XLB, XUB,
XSCALE, FSCALE, IPARAM, RPARAM, THETA, FVEC,
FJAC, LDFJAC)

onde <modelo> nome da subrotina que contém afuncdo a ser minimizada

NOBS ndmero de observagtes

NEQ ndmero de equagdes no model o matemético

NPRM nUmero de par@metros a ser estimados

THETAO  “chute” inicial para os par@metros

IBTYPE  tipo de restricdio aplicado aos par&metros. O — limites sfo
especificados pelo usu&io via XLB e XUB; 1 — os
parémetros sdo todos positivos; 2 — 0s parametros sdo todos

negativos.
XLB vetor com os limites inferiores para os parémetros
XuB vetor com os limites superiores para 0s parametros

XSCALE  vetor com o valor de escal onamento dos parémetros
FSCALE  vetor com o vaor de escalonamento para as fungdes
IPARAM  vetor com as opgdes de configuracdo da subrotina



109

RPARAM  vetor com as opgdes de configuragdo da subrotina

THETA vetor com os parametros que foram estimados pela subrotina
FVEC vetor que contém os residuos da solucéo

FIAC meatriz que contém o Jacobiano da solugdo

LDFJAC dimensdode FJAC

Subrotina do Modelo Matematico

A subrotina que contém o modelo mateméatico a ser integrado tem a
Seguinte estrutura:

SUBROUTINE <modelo> (M, NPRM, THETA, ERRO)

onde M numero de observagBes * nimero de equactes
NPRM nimero de pardmetros
THETA vetor com o valor dos parémetros
ERRO vetor que retorna o valor do erro entre a varidvel dependente
observada e a varidvel dependente calculada com os valores
atuais dos parémetros sendo estimados.

Esta subrotina deve ser programa de forma a retornar o ero da
observagdo sendo andlisada (E), ou sgja a diferenca entre o valor observado e o
valor estimado pelo modelo. Em gerdl, para estimativa de parémetros se utiliza
adiferenca ao quadrado.

ERRO(<0bs>) = (YOBS(l,<obs>) - YSIM(J,<obs>)**2.0D0

onde YOBS valor observado
YSIM valor calculado com o vaor aua dos par@metros sendo
estimados pela subrotina.

Estrutura Geral do Programa

A estrutura geral de um programa de integrag@o usando a DBCL SF tem a
forma:

MODULE GLOBAL
INTEGER NRUN,NEQT,NOBT,IMOD
REAL*8 XOBS(1000), YOBS(10,1000), YSIM(10,1000)
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! SE TIVER MAIS QUE 10 VARIAVEIS DEPENDENTES,
! MUDAR O NUMERO DE Y(<campo>,1000)
! SE TIVER MAIS QUE 1000 OBSERVACOES, MUDAR O NUMERO DE
! Y(10,<observagdes>) E X(<observacdes>)
REAL*8 TTA(50)
END MODULE

| PROGRAMA PARA ESTIMATIVA DE PARAMETROS
PROGRAM DEXPRM

USE IMSL

USE GLOBAL

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

I NPRM = NUMERO DE PARAMETROS

I NOBS = NUMERO DE OBSERVACOES

INEQ = NUMERO DE EQUACOES DO MODELO
PARAMETER (NPRM = <valor>, NOBS = <valor>, NEQ = <valor>)

DIMENSION THETA(NPRM), THETAO(NPRM), R(NPRM,NPRM)

DIMENSION XLB(NPRM), XUB(NPRM), XSCALE(NPRM)

DIMENSION IPARAM(6), RPARAM(7)

DIMENSION FSCALE(NOBS*NEQ),FVEC(NOBS*NEQ),FJAC(NOBS*NEQ,NPRM)

EXTERNAL FCNPRM | SUBROTINA QUE IRA CONTROLAR

| QUAL OBSERVACAO SERA USADA NA

| ESTIMATIVA DE PARAMETROS
TRANSFERE OS VALORES DO NUMERO DE EQUACOES DO MODELO E DO
NUMERO DE OBSERVACOES QUE SERA USADO NA ESTIMATIVA DOS
PARAMETROS. ISTO E FEITO POIS AS VARIAVEIS NEQ E NOBS
NAO PODEM SER PASSADAS DIRETAMENTE PARA A SUBROTINA FCNPRM E
PARA A SUBROTINA <MODELO>
NEQT = NEQ
NOBT = NOBS

I ABRE O ARQUIVO QUE CONTEM OS DADOS
OPEN(2, FILE = '<arquivo>')

| CHUTE INICIAL DOS PARAMETROS
THETAO(<param>) = <valor>

I LEITURA DOS PONTOS EXPERIMENTAIS
DO | = 1,NOBS
! INSIRA O NUMERO DE VARIAVEIS QUE FOR NECESSARIO
! XOBS - VARIAVEL INDEPENDENTE
! YOBS - VARIAVEL DEPENDENTE
READ(3,*) XOBS(l),YOBS(<campo>,l),YOBS(<campo=>,l)
ENDDO

I DEFINE O TIPO DE MODELO MATEMATICO
IMOD =1 ' IMOD =1 SE MODELO DIFERENCIAL
! NECESSITA SER INTEGRADO
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I IMOD = 2 SE MODELO ALGEBRICO
CHAMA SUBROTINA QUE INICIALIZA AS CONDICOES PARA O
METODO DE ESTIMATIVA DE PARAMETROS
FSCALE = 1.0D0
XSCALE = 1.0D0
NRUN =0
LDFJAC = NOBS*NEQ .
CALL DUALSF(IPARAM,RPARAM) ! INICIALIZA CONFIGURACAO DA DBCLSF
IPARAM(1) = 1

IPARAM(3) = 10000
IPARAM(4) = 1000
IPARAM(5) = 1000

CHAMA SUBROTINA PARA ESTIMATIVA DOS PARAMETROS DO MODELO
CALL DBCLSF(FCNPRM,NOBS*NEQ,NPRM,THETAO,1,XLB,XUB,XSCALE, &
FSCALE,IPARAM,RPARAM, THETA,FVEC,FJAC,LDFJAC)

IMPRIME OS PARAMETROS QUE FORAM ESTIMADOS
DO | = 1,NPRM

WRITE(**) THETA(l)
ENDDO

END

SUBROTINA DE MINIMIZACAO

SUBROUTINE FCNPRM(NPTS, NPRM, THETA, ERRO)

USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

DIMENSION THETA(NPRM), R(NPRM,NPRM)
DIMENSION PARAM(50)

DIMENSION C(NPTS), ERRO(NPTS)

I USADO PELA INTEGRAGCAO

EXTERNAL FCNMOD

TRANSFERE OS VALORES DOS PARAMETROS SENDO ESTIMADOS PARA
A VARIAVEL GLOBAL QUE SERA PASSADA PARA A SUBROTINA
QUE CONTEM O MODELO. ISTO E FEITO POIS A VARIAVEL THETA
NAO PODE SER PASSADA DIRETAMENTE PARA A SUBROTINA <MODELO>
DO | = 1,NPRM

TTA(l) = THETA(I)
ENDDO

IF IMOD == 1) THEN

MODELO DIFERENCIAL

FAZ INTEGRAGAO DO MODELO

DO I = 1,NOBT
IF (XOBS(l) == 0.0D0) THEN
! PEGA O VALOR INICIAL PARA A INTEGRACAO NUMERICA
DO J = 1,NEQT

C(J) = YOBS(J,l)
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YSIM(J,l) = YOBS(J,l)
ENDDO

! INICIALIZA PARAMETROS PARA A INTEGRA(;AO NUMERICA
ATOL = 1.0D0
IDO=1
PARAM = 0.0D0
PARAM(4) = 1000000

! CHAMA SUBROTINA DE INTEGRACAO NUMERICA
IF (XOBS(I+1) /= 0.0D0) THEN
TOUT = XOBS(1+1)
CALL DIVPRK (IDO, NEQT, FCNMOD, T, TOUT, ATOL, PARAM, C)
DO J = 1,NEQT
YSIM@, 1+1) = C(J)
ENDDO
ELSE
CALL DIVPRK (3, NEQT, FCNMOD, T, TOUT, ATOL, PARAM, C)
ENDIF
ENDDO
ELSE

MODELO ALGEBRICO
ESCREVA AQUI AS EQUACOES ALGEBRICAS DO MODELO
YSIM(<campo>,l) E A VARIAVEL INDEPENDENTE SENDO CALCULADA
DO 1=1,NOBT
YSIM(<campo>,l) = <equagéo>
ENDDO
ENDIF

CALCULO O ERRO DO MODELO
PESO = 1.0D0
=0
DO K = 1,NOBT
DO J = 1,NEQT
I=1+1
ERRO(I) = (YOBS(J,K) - YSIM(J,K))*2.0D0
ENDDO
ENDDO

END SUBROUTINE

! SUBROTINA QUE CONTEM AS EQUACOES DIFERENCIAIS
SUBROUTINE FCNMOD(NEQ,T,Y,YPRIME)

USE GLOBAL
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION Y(NEQ), YPRIME(NEQ)

INICIALIZACAO DAS VARIAVEIS
<variaveis> = <valor>
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! MODELO DIFERENCIAL

! ESCREVA AQUI AS EQUACOES DIFERENCIAIS ONDE

! YPRIME(<campo>) = DIFERENCIAL DA VARIAVEL Y(<campo>)
YPRIME(<campo>) = <equag&o>

END SUBROUTINE

A subrotina DBCLSF estima parémetros com base no erro de cada
observacio, independente do nimero de equagBes do modelo. E por isso que
deve-se prestar atencdo na diferenca entre as varidveis NPTS e NOBT na
subrotina FCNPRM. Nesta subrotina, a variavel NOBT controla o nimero de
conjuntos de observagBes, enquanto que NPTS controla o total de observagOes,
ou sgja NOBT*NEQT (nimero de conjunto de observaces * nimero de
equacBes do model o).

Se tivermos dados de uma variavel independente X e duas varidveis
dependentes Y1 e Y2 (portanto duas equagBes). Entdo um conjunto de
observacdo é composto dos valores de X, Y1, Y2. J4 uma observacdo € o valor
individual deY1ouY2.

A varidve IMOD controla o tipo de modelo matemé&tico: 1 para modelo
diferencia e 2 paramodelo algébrico.

Se o modelo for diferencid (IMOD = 1), o programa ir4 integrar o
modelo diferencial de forma a obter os resultados dos modelo para as varidveis
dependente. O arquivo de dados deve conter em cada linha os valores para as
observagOes feitas para a variavel independente e variaveis dependentes na
sequéncia em que foram obtidos. Pode-se ter vérias corridas experimentais para
a integragdo, deste que a condi¢do inicia sga marcada com X = 0. O quadro
12.1. mostra um exemplo de arquivo de dados para modelo diferencial, onde a
primeira coluna se refere & varidvel independente X, e a segunda e terceira
colunas as variaveis dependentesY (1) e Y (2).

Quadro 12.1. Exemplo de arquivo de dados para modelo diferencial.
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Se 0 modelo for agébrico (IMOD = 2), o arquivo de dados ndo necessita
ter as condicBes iniciais do sistema. O quadro 12.2. mostra um exemplo de
arquivo de dados para modelo agébrico, onde a primeira coluna se refere a
varidvel independente X, e a segunda e terceira colunas as varidves
dependentes Y (1) e Y (2).

Quadro 12.2. Exemplo de arquivo de dados para model o a gébrico.

1.0 119 21
20 10.5 35

3.0 9.4 4.4
15 12.3 25
19 121 29
34 10.3 4.0
4.2 9.0 54

Dependendo do modelo utilizado, pode-se modificar o programa acima,
acrescentando mais varidveis independentes e dependentes. O Unico cuidado
que se deve ter é saber qual varidvel independente ira controlar a integracdo no
caso de modelo diferencial.

EXERCICIOS

EXERCICIO 1
Um experimento para obter a pressdo parcia de tolueno obteve os seguinte
dados:

0.0 121 0.0

1.0 11.9 2.1

2.0 105 35

3.0 9.4 4.4 X = 0.0 marca o inicio de um novo
0.0 13.9 0.0 <=—= experimento e portanto de o inicio de
15 123 25 uma nova integracao.

1.9 12.1 29

3.0 10.3 4.0

4.0 9.0 54

Pressbo de Vapor Temperatura
1 -26.7
5 -4.4
10 6.4

20 184
40 318
60 40.3
100 51.9
200 69.5
400 89.5
760 110.6

Fabiano A.N. Fernandes




115

Desenvolva um programa para calcular os parédmetros da equagdo de Antoine
para os dados acima.

Pyap = €x A+ 6
vap = SRR T 273 2
AeB parémetros
Puap pressdo de vapor (mmHg)
T temperaturaem °C
EXERCICIO 2

Uma reagd0 de hidrogenagéo do benzeno é redlizada em um reator tubular
operando de forma adiabatica.

O balanco de massa (adimensionalizado) é dado por:

Y - 01744 >exp$é3 210,y
dx 2}

O balanco de energia (adimensionalizado) é dado por:

daT* 006984 >exp$‘3 21°><y
dx ]

T temperaturaem K

To  temperaturainicia = 423K

T*  temperaturaadimensiona

y concentracdo de benzeno adimensional
X comprimento do reator adimensional

CondicOesiniciais:
enx=0 > y=leT*=1

Cdcular a temperatura readl e a concentragdo adimensional em func@o do
comprimento do reator (x entre 0 e 1, com intervalo de impresséo de 0,1).
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13. ERROS DE COMPILACAO

Muitos erros podem ocorrer durante a compilacdo do programa (geracdo
do programa executdvel), sendo que a maioria se deve a fdta de algum
comando ou erro de digitac&o.

Durante a compilagdo do programa, 0s erros aparecem em uma janela
separada do codigo do programa (Figura 13.1).

B b Ed e Ires Proect Bubl Tods o Hefp =l =|
S IR - mEEFE SR R[S
il ] i
INFLLICIT REALsE [a-H.O0-I) =
TR wikapaos Tae' 1 pies
- EF Curie ey A = 2.000
53 -+4 oo Flez H = L.0D0O
'Il"“ul‘n = - N
T R Fles G B+ A5 &1
_] Amzawsce Fiax EHD
i 1 H 2
-
O] 114 V74 o
Elonpal ang Foatomn L( -
al} - krquivea FabisncPraoj stoaCurachhng . £30 =
- arquivossFabisno Pro] stosCurscsArg. 190(71 © Ervar: Syntex errar. found ‘' vhen swpscting o—
I = (B + h)r4)
* hrria 3 Frrer: Thiz nanm haw nmb hean dAs-larsd sw an s
1|r|\-,uum [T i n i T - r'l_'
LA TG [Pk oL [0 [READ

Figura13.1. Telado programae local onde as mensagens de erro sfo listadas.

As mensagens que aparecem tem aforma

C.\ Arqui vos\Arq.f90(6) : Warning: Variable A is used before its
val ue has been defi ned

onde: C:\ Arqui vos\ Arq. f90 €éodiretdrio e arquivo onde ocorreu o erro
(6) linha do programa onde ocorreu o efro
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tipo de erro. Pode ser Warning (o compilador
cria 0 programa executavel, mas poder4 ocorrer
algum erro durante sua execugdo) ou Error
(erro grave — compilador ndo cria o programa
executavel)

Descrigéo do erro

Copia da linha do erro e indicagdo onde o erro
foi detectado

Abaixo listamos as principais mensagens de erro de compilagéo, a causa
provavel do erro e como consertar o problema.

: Alogical data type is required in this context.
IF (C = 0) THEN
N

Operador 16gico estaincorreto (faltaum =). O certo é==.

: Alogical data type is required in this context.
IF ((C==10) OR (A ==0)) THEN
N

Operador 16gico estaincorreto (OR). O certo €.0R.
Pode ocorrer com .AND. também.

: An ENDIF occurred wi thout a corresponding |F THEN or ELSE
statenment.

Faltao comando THEN naestrutural F. THEN..EL SE

IF (C == 0.0D0) THEN
N

An unt ernm nated bl ock exists.

Faltaum ENDIF no bloco | F.THEN..EL SE.

Corregéo:

Procureofina do I F..THEN..EL SE einsrao comando ENDIF.
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Error: An unterm nated bl ock exists.
DO = 1,100
N

Fataum ENDDO no bloco DO..ENDDO

Corregéo:

Procure o final do DO..ENDDO einsirao comando ENDDO.
Error: Syntax error, found '='" when expecting one of: ( *
<END-OF-STATEMENT> ; : ) + . - % (/ [ ] /) . ** [ > ...
IF (C = 0) THEN
______ N

Operador 16gico estaincorreto (faltaum =). O certo é==.
Error: Syntax error, found '.' when expecting one of: <LABEL>

<END- OF- STATEMENT> ; BLOCK BLOCKDATA PROGRAM TYPE COWPLEX BYTE
CHARACTER . ..

N

Tem um ponto fina “perdido” em algumalinhado programa.
Corregéo:
Verifique alinhado problema e remova o ponto final.

Error: Syntax error, found ',' when expecting one of: <END- OF-
STATEMENT> ;
A = 2,0D0

Numero foi digitado errado (2,0D0). O certo é 2.0D0 (com ponto a0 invés
devirgula).

Error: Syntax error, found END OF-FlILE when expecting one of:
<LABEL> <END- OF- STATEMENT> ; BLOCK BLOCKDATA PROGRAM TYPE COMPLEX
BYTE CHARACTER ...

Falta um END no final do programa principal.

Error: Syntax error, found END-OF- STATEMENT when expecting one
of: ,
C=((B+A/A
______________ N
Faltaum parénteses na equacao.
Corregéo:
Verifique em que ponto da equacdo esté faltando um parénteses.
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Error: The number of subscripts is incorrect. [ Al
A(10) = 2.0D0
N

A varidve A foi definida como uma matriz A(x,y) e foi usada como um
vetor A(X).

Error: The statenent following the Logical |F statenent is
invalid.

IF (C == 0.0D0)

N

Faltao comando THEN naestrutura | F.. THEN..EL SE

Error: This DO variable has already been used as an outer DO

variable in the same nesting structure. [1]

DOl = 1,50
A varidvel de controle (I) do DO..ENDDO j4 est4 sendo usada por outro
DO..ENDDO.
Corregéo:

Dé outro nome paraavaridvel de controle deste DO..ENDDO.

Warning: In the call to SOVA, actual argument #1 does not nmtch
the type and kind of the correspondi ng durmy argunent.

CALL SOVA(I, A B, O

N

A subrotina SOM A foi definida como:

SUBROUTINE SOMA(I,A,B,C)
A varidvel | (argumento #1) por sua vez foi declarada como inteiro no
programa principal e como real na subrotina.
Corregéo:
Modifique o tipo da varidvel | no programa principal ou na subrotina,
pois as varidvels passadas para a subrotina devem ser de mesmo tipo no
programa principal e na subrotina.

Warning: In the call to SOVA, there is no actual argunent
corresponding to the dummy argunent C.

CALL SOVA(A, B)

N

A subrotinaSOMA foi definida como:
SUBROUTINE SOMA(A,B,C)
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porém a subrotina foi chamada somente com os parémetros A e B,
faltando o parémetro C.

Corregéo:

Procure o parédmetro que esté faltando e insira-o na chamada da subrotina.

Warning: This statenent function has not been used. [ Al
A(1) = 2.0D0
N

A variavel A ndo foi declarada como um vetor ou matriz.
Corregéo:
Declare avariavel A como um vetor usando o comando DIMENSION.

Warning: Variable A is used before its value has been defined

A variavel A, usada no clculo da varidvel C ndo foi inicializada antes de
ser usada para calcular C, e é a primeira vez que A aparece no programa.
A varidvel A portanto contém o vaor zero, podendo ser um fator que
causara erro no cdculo davariavel C.

Corregéo:

Verifique se 0 nome davariave foi digitado corretamente.

Iniciglize avaridvel com o valor apropriado.

13.1. Erros de Execucao

A maioria dos erros de execucdo dependem de uma andlise mais profunda
de sua causa, e serdo explicados no Capitulo 14.

Quando um erro de execucdo ocorre, a tela apresentada gerdmente €
parecida com a mostrada na Figura 13.2.

ero

Program Exception - array bounds exceeded ocorrido
[ Routine Line
00401025 MAINS$ARD 5
D0&1E72?  Unknown Unknouwn
0415AC%E  Unknown Unknouwn -
BFF8B560  Unknown Unknown linhado
EFF8B41Z  Unknown Unknouwn ero
BFF8%DD5 Unknown Unknown

Press any key to continue_

Figura3.2. Telado programa quando ocorre erro de execucéo
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No caso acima, 0 erro se deve aum erro de programagao.

Severe(161): Program Exception — array bounds exceeded
Ocorre quando tenta-se usar um campo inexistente do vetor ou matriz.
Por exemplo: um vetor dimensionado é como A(5), mas em algum lugar
do programa tenta-se usar o valor de A(6), sendo que o campo 6 ndo
existe.
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14. DEBUG

Debugar significaremover erros de programagao que ocorrem durante a
execucao de um programa.

14.1. Quando Debugar

o

% quando o programa parece ndo sair do lugar.

% quando ocorre divis3o por zero ou outro erro matemético grave.
» guando o resultado numérico € NAN (Not a Number)

+» guando o resultado retornado é estranho.

%o

DS

DS

14.2. Antes de Debugar

Debugar toma tempo, principalmente quando ndo se sabe 0 que se esta
procurando. A primeira coisa antes de debugar, é parar, pensar e refletir em qua
acausamais provéavel do erro.

14.3. Problemas que Causam Problemas

14.3.1. Programa Parece Nao Sair do Lugar

E geramente causado por loop infinito.

Procure todos os DO..ENDDO e DO WHILE e reveja a condicdo de
saida do loop. Verifique se ela esta correta Caso esteja, procure a variavel
usada ha comparagao e veja porque seu valor ndo muda.

As vezes € necessério repensar a condi¢cdo de saida. Ela pode ser muito
“radical” sendo que o processo pode ndo gerar tal valor esperado para a
variavel. Ocorre muito quando se estabelece uma tolerncia muito rigida ou
pequena demais.

Fabiano A.N. Fernandes

Programacéo Fortran para Engenharia
124

14.3.2. Ocorre Diviséo por Zero / Erro em Logaritmo

Quando ocorre divisBo por zero, erro em logaritmo ou exponencia
geramente o programa exibe uma mensagem informando a linha onde o
problema ocorreu (Figura 14.1).

V4 até esta linha de programa e procure qual varidvel pode ter valor zero
(divisor). Procure no programa o porque ela tem valor zero. Em gera é devido
a0 uso de uma varidvel ndo inicidizada (quer portanto tem vaor zero). Ou uma
falhanasuainicidizacdo ou célculo.

Quando ocorre erro em logaritmo, o procedimento é o mesmo.

f"?o;f“ﬁ"ﬁ;;ﬁreﬁﬁﬂt HATH problema ocorrido

Image PG | (tipo de erro) ine Source
CURSD.ERE D0B1C3ID?  bunuwws Unknown Unknown
CURSOD.EXE 0041C1F1  Unknown Unknown Unknown
CURSD.ERE 0041C391  Unknown Unknown Unknown
CURSO.EXE 0041E628  Unknown Unknown Unknown
CURSD.ERE 0043BDED  Unknown Unknown Unknown
CURSO.EXE 00438FER  Unknown Unknown Unknown
CURSO.ERE 00401478 FCHMOD 5% Cinetd1.f9%0
CURSO.EXE gnad60an  Unknown %noun Unknown
CURSO.EXE [L1LET | Unknown Unknown
CURSO.EXE 00&01F ndmero da linha do Unknown Unknown
G M pogamaoeoa ki Vi
CURSO.EXE oah3F Ocorreu Wikioea akiuon
CURSD.ERE 00437EHe  uUnknown Unknown Unknown
KERHEL3Z2.DLL BFF8B560 Unknown Unknown Unknown
RERMEL32.DLL BFF8B412 Unknown Unknown Unknown
KERHEL3Z2.DLL BFF8?005 Unknown Unknown Unknown
Press any key to continue

Figura 14.1. Exemplo da tdla com a mensagem de erro devido a erro no
logaritmo.

14.3.3. Overflow ou NUumero Infinito

Ocorre quando uma varidvel ou caculo retorna um vaor muito maior do
que a varidvel consegue armazenar (overflow). Alguns compiladores param a
execucdo quando ha overflow, e outros atribuem o nome “Infinity” para a
variavel, sendo que a partir deste momento nenhum céculo pode ser realizado
com estavariavel.

Geralmente, o overflow ocorre com cédculo com exponenciais (a
exponencia de um nlimero grande € um nimero maior ainda) ou em céculos
com somatarios que ndo sdo inicializados corretamente.
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Quando o problema ocorre com a exponencia. Procure pela varidvel que
causa o problema e veja porque esta variavel esth com um valor téo grande.

Quando o problema € com o somatério, verifique se o cdculo do
somatério foi inicidizado.

Certo Errado
SUM =0.0D0 DO I1=1,100
DO I=1,100 SUM = SUM + X(l)
SUM = SUM + X(I) ENDDO

ENDDO

Se um somatério deste tipo existe num programa, no caso Certo, a
variavel SUM comega com zero e entdo é redlizado o somatério. Se o programa
reutiliza este codigo, no caso Certo, SUM comega com o valor zero; e no caso
Errado, SUM comega com um nimero grande (resultado do Ultimo somatério)
podendo resultar num futuro overflow.

14.3.4. Resultado NAN

Quando subrotinas numéricas do IMSL ou outras sdo usadas, elas podem
conter internamente um sistema de deteccdo de erro que ndo deixa que divisdes
por zero ou erros simples de cél culo causem ainterrupgdo do programa

Neste caso, quando existe a divisdo por zero ou outro erro, esta subrotina
intercepta o erro e atribui 0 codigo NAN (Not A Number) para a varidvel. ApGs
esta variavel receber o codigo NAN, qualquer outra varidvel que se utilize do
valor NAN em seu célculo, passa automaticamente ater o valor NAN.

Para saber onde estd a causa do erro, deve-se debugar 0o modelo
matemético utilizado linha por linha Primeiro, a0 entrar na subrotina do
modelo, verifique se todas as variveis esté com o vaor correto (as vezes pode
haver problema na passagem dos valores do programa principal para a subrotina
do modelo — pouco provével se o sistema de modulo de varidveis globais €
usado). Depois procure em todas as equages qua gera o primeiro NAN. Pode
estar em alguma divisdo por zero, exponencial, seno, co-seno ou logaritmo. No
primeiro NAN, veja na equagdo qual a varidvel que tem um valor que possa
gerar 0 erro matemdtico.

Finalmente procure o que ocorre com esta variavel (cdculo errado da
varidvel, fdtadeinicidizac8o, erro naleitura, etc.).
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14.3.5. Resultado Retornado é Estranho

Pior problema a ser resolvido, pois a fonte do problema é desconhecido.
Primeiro revise suas equagbes mateméticas (se ela foi digitada corretamente,
problemas de sindl, etc.). Esta é afonte de grande parte dos erros de célculo.

Se as equagles estdo corretas, divida o programa em segBes debugando
uma secdo de cada vez. Execute o programa até o final da primeira se¢do e veja
se os vdores cdculados até entdo estdo corretos. Caso estgjam, execute O
programa até o final da segunda se¢@o e assim por diante. Quando achar um
valor estranho, o problema pode estar dentro daquelaregido do programa.

Verifique se os valores passados para e da subrotina estdo corretos.
Depois verifique se existe agum IF. THEN..ELSE ou DO..ENDDO ou DO
WHILE que esta sendo ignorado (condi¢do pode estar falhando).

14.4. Usando o Debug do Compaq Fortran

Antes de iniciar comegar 0 debug de um programa, é necess&rio definir
uma linha na qual a execucéo do programa ira parar. Para selecionar uma linha,
posicione o cursor na linha desejada e pressione no botdo Stop (botéo em forma
de mdo) (Figura14.2).

D~ ImE® pste SlaE R e N

FPROGRAM TOLUEHO
IMPLICIT REAL#*8 (A-H,L 0-Z)

CAD = 8.0D0 bot&o Stop
TEMF = 313.0D0

A = 2.0D49

E4 = 77500.0D0

R = 1.987D0

AK = A=DEXFP(-EA-R-TEME)
DO I = 1,200,10

URITE(* ) T Ci XA
ENDDO
END

T = I*1000 )
& Ch = CAO=DEXP(-AK*T) <G=== linha selecionada para parar a
b = (CAD — Cha)-CAD execucao do programa. Apés

pressionar o bot&o Stop,
aparecerd uma bola ao lado da
linha.

Figura 14.2. Selecionando alinha de parada.

Pode-se definir quanto pontos de parada se desgjar.
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Para iniciar a sessdo de debug, selecione a opg¢do Build no menu
principal, e depois selecione as opgdes Sart Debug e Go (Figura 14.3). O
programairdiniciar suaexecugdo e ird parar no ponto escolhido anteriormente.

‘. Curso - Compagq Yizual Fortran - [Tolueno.F90]

“ File Edit “iew |nzet Project | Build Tool: Window Help

H 2 | = |G | i 2 | 2 Compile Talueno 80 CF? =14
Build Curza.exe F7
==
o X Ea,
- Bebuild &l
workspace '_Curso-; 1 projec Biatch Build... 1 0-Z)
EI--- Curso files o
243 Source Files 2an
I T olueno. a0 Update &l Dependencies. ..

[27 Header Files
[_] Resource Files
-7 Esternal Dependen:

Start Debug =1 F5
Debugger Remate Cannection. .. Tl} Step Inta F11

CtieFs 1} RuntoCursor  Chl+F10
Attach to Process...

! Execute Curso.exe

Figura 14.3. Iniciado a secéo de debug.

Filpbe Ed1 ¥es Ireet Pt Detag Took windos Help =la] =|
i EE@ CmP S-o- | DEY PSS IR R
[z aH
Cal = B0 Ej

L
TEHF = 313.0D0
ko= 2. 0043
Eik = FFLOO.0DD
= 1. BEFTd

7
&F = &¢DEYF-Ei-F-TEHF]
oG I = 1, 900,10
T = Isl000
[ Ca = CANSDELE[-AKST?
Wh = [CAD - ChACAD
WRITE(=, ] T,Ck, XA
ERCOD
END |
-
I-II "
::]I Contest | TOLUEHD] =l ﬂu_ [Walus [=

[“aiue [=
0.000000000 00D000E+DOD
0.000000a0a n0n000E+0nn
1000 . 000000 00000
i

1.53 3252660 493T69E-DD5
1.78 7000000 nnnng
F7E00. 00000 DODOD
313. DODOOOA DODOD

i = ml-ncﬁu,." s wamen winchE G Wathd L Wielohd
Break ai looabion breskp inf L Col 1B

Figura 14.4. Tela de um programa sendo debugado.

L1
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Quando o programa para no ponto escolhido para ser debugado, a tela
apresentada pelo compilador serd semelhante a apresentada na Figura 14.4. Na
parte superior da tela sera apresentado o codigo do programa. Na parte inferior
serdo apresentados, uma relagdo com todas as variavels usadas no programa e
seus vaores (do lado esquerdo), uma lista com varidveis especificadas pelo
usu&io (do lado direito). No lado direito pode-se escrever qual variavel se
desgja saber o vaor. Passando o cursor em alguma varidvel no codigo do
programairamostrar um pequeno quadrado com o valor destavariavel.

Para passar a execugdo do programa para a proxima linha, tecle F10. Para
continuar aexecucdo do programa até o préximo ponto de parada, tecle F5.



