PROGRAMA ANALITICĂ

	Universitatea
	UNIVERSITATEA “AL.I. CUZA” DIN IAŞI

	Facultatea 
	FACULTATEA DE CHIMIE

	Specializarea 
	CHIMIE

	I.

	Denumire disciplină
	TEHNICI DE COMUNICARE ŞI LIMBAJE DE PROGRAMARE

	II.

	Structură disciplină (Nr. ore săptămânal)

	Cod disciplină
	Semestrul2) 
	Categoria3)
	Credite
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	31010030010SL1311105
	1
	DObl
	5
	1
	-
	1
	-

	III.

	Statut disciplină
	Obligatorie 
	Opţională 
	Facultativă 

	(se marchează cu x)
	X
	
	

	IV.

	Titular disciplină

	
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	Numele şi prenumele
	Dan MAFTEI
	
	Dan MAFTEI
	-

	Instituţia 
	Universitatea “Al.I.Cuza”, Iasi
	
	Universitatea “Al.I.Cuza”, Iasi
	-

	Catedră/Departament 
	Chimie fizică şi teoretică
	
	Chimie fizică şi teoretică
	-

	Titlul ştiinţific
	Drd.
	
	Drd.
	-

	Gradul didactic
	Asistent
	
	Asistent
	-

	Încadrarea (norma de bază/asociat)
	Norma de bază
	
	Norma de bază
	-

	Vârsta 
	31
	
	31
	

	V.

	OBIECTIVELE DISCIPLINEI:

Cursul îşi propune să ofere studenţilor cunoştinţele necesare în dobândirea următoarelor abilităţi, ingrediente obligatorii în pregătirea oricărui student al unei facultăţi de ştiinţe: proiectarea unui algoritm de rezolvare a unei probleme de calcul ştiinţific; implementarea unui algoritm de rezolvare prin scrierea, compilarea şi rularea unui program în limbajul de programare Fortran 90 folosind un editor de text pentru editarea codului sursă si terminalul Linux pentru compilare şi rulare; utilizarea corectă a tipurilor de date şi a elementelor de bază ale limbajului Fortran 90.

	VI.

	Conţinutul disciplinei
	Nr. ore/săpt.

	VI.1. Curs 
	

	1. Introducere în arhitectura calculatoarelor: terminologie; software şi hardware; reprezentarea datelor la nivel logic şi la nivel fizic. Noţiuni privind sistemele de operare: structura şi funcţiile unui sistem de operare; sisteme de operare multitasking şi multiuser. Sistemul de operare Linux – scurt istoric; motivaţia utilizării acestuia în calcul ştiinţific (1h). Introducere în programare. Algoritmi. Reprezentarea numerică a datelor. Elemente de sintaxă a limbajului de programare Fortran 90. Structura unui program. (2h)
2. Elemente de bază ale limbajului Fortran 90: variabile şi tipuri simple de date; instrucţiunea de atribuire; instrucţiuni simple de intrare/ieşire. Transcrierea relaţiilor matematice. (2h)
3. Structuri de decizie şi control: condiţionarea execuţiei instrucţiunilor. Structuri de repetiţie: bucle de repetiţie generale, cu contor şi cu condiţie iniţială. Calcule iterative. (2h)
4. Manipularea fişierelor în Fortran 90: fişiere ASCII şi fişiere binare; deschiderea unui fişier; scrierea şi citirea datelor formatate; specificatori de format. Tablouri de date: terminologie; declaraţii de variabile tablou; accesul la elementele unui tablou de date; ordinea elementelor unui tablou în memorie; subrutine şi funcţii intrinseci pentru lucrul cu tablouri de date; prezentare a bibliotecilor de rutine pentru algebră liniară BLAS şi LAPACK (2h) 

5. Subrutine şi funcţii: sintaxă generală şi utilizarea în programe; argumente formale şi argumente actuale; amplasarea subrutinelor; biblioteci de funcţii şi subrutine; compilarea programelor su surse multiple; link-area statică şi dinamică. (1h)
Elemente de calcul numeric în Fortran 90: derivare şi integrare numerică (metoda diferenţelor finite şi metode de integrare numerică) (1h) 
6. Elemente de calcul numeric în Fortran 90: metode de aproximare a soluţiilor ecuaţiilor (metoda bisecţiei intervalului, metoda punctului fix şi metoda Newton -  Raphson); aproximarea soluţiilor sistemelor de ecuaţii neliniare (metoda Newton şi Levenberg - Marquardt); probleme de regresie liniară şi neliniară. (2h)


	1

	VI.2.Laborator
	

	1. Prezentarea mediului de lucru şi a resurselor informatice. Comenzi uzuale pentru lucrul în terminal folosind sistemul de operare Linux. Manipularea fişierelor şi directoarelor. Permisiunile fişierelor. Lansarea şi gestionarea unui proces. Lansarea proceselor în fundal. Timpul de procesor folosit de un proces (2h)

2. Exerciţii de programare: construirea câtorva programe simple având la bază formule de calcul matematic. Scrierea fişierelor sursă, compilarea acestora şi rularea executabilelor obţinute (2h)

3. Lucrul cu instrucţiuni de condiţionare şi selecţie. Scrierea unui program care rezolvă o ecuaţie de gradul al 2-lea. Scrierea unui program care calculează compoziţia la echilibru prin rezolvarea unei ecuaţii pătratice; utilizarea instrucţiunilor de condiţionare pentru selectarea soluţiilor cu sens fizic. (2h)

4. Lucrul cu fişiere: scrierea de programe pentru scrierea şi citirea de date numerice formatate în/din fişiere ASCII. Prelucrarea unor date experimentale reprezentate sub formă de tablouri unidimensionale. Tabelarea valorilor unei funcţii într-un interval. Reprezentarea grafică bidimensională a datelor folosind aplicaţia gnuplot (2h)
5. Realizarea unei aplicaţii de sortarea a datelor reprezentate printr-un tablou unidimensional de date memorat într-un fişier şi scrierea tabloului sortat într-un fişier de rezultate. Programul principal apelează mai multe subrutine (interne sau externe) care efectuează operaţiile elementare de citire, sortare şi scriere. Alcătuirea unei biblioteci se subrutine (2h)
6. Realizarea unei aplicaţii de calcul care să evalueze şi să tabeleze derivata numerică a unei funcţii într-un interval. Comparaţie grafică (gnuplot) între diferitele metode de derivare şi derivata analitică. Aplicaţie în derivarea unei curbe de titrare. Scrierea unui program de integrare numerică a unei funcţii într-un interval prin metoda dreptunghiului, trapezului şi Simpson. Studierea convergenţei şi a timpului de lucru în funcţie de numărul de intervale. (2h)
7. Scrierea unui program de aproximare a soluţiilor unei ecuaţii/sistem de ecuaţii prin metoda Newton. Aplicaţie în calculul compoziţiei la echilibru într-un sistem cu mai multe reacţii simultane. Construirea unui program de regresie neliniară. Aplicaţie în deconvoluţia unei cromatograme (2h)
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	VII.

	Bibliografie

	1. Numerical Methods in Chemistry, K. J. Johnson, Marcel Dekker Inc., 1980.

2. Aplicaţii ale calculatoarelor in chimie, M. Gheorghiu, P. Filip, Ed. Ştiinţifică, Bucuresti, 1973.

3. Computational Chemistry Using the PC, Ediţia a 3-a, Donald W. Rogers, Wiley-Interscience, 2003.
4. Fortran 90 Handbook: Complete Ansi/ISO Reference, Jeanne C. Adams, Walter S. Brainerd, Mcgraw-Hill, 1992.
5. Fortran 90, Suport de curs alcătuit de IDRIS (Institut  de Developpement et des Ressources en Informatique Scientifique) CNRS - Franţa, https://cours.idris.fr/ 
6. Numerical Recipes in Fortran 90, Cambridge University Press, 1996, disponibil online la
http://www.nrbook.com/a/bookf90pdf.php
7. Netlib (colecţie de biblioteci de funcţii şi subrutine pentru calcul ştiinţific, gestionată de University of Tennessee Knoxville şi Oak Ridge National Laboratory) – http://netlib.org 

	VIII.

	Modul de transmitere a informatiilor

	Forme de activitate
	Metode didactice folosite

	Curs 
	Prelegerea, demonstraţia, documente de curs (site web destinat descărcării de materiale aferente disciplinei, în format electronic http://students.chem.uaic.ro/courses/fortran90)

	Laborator 
	Rezolvarea de probleme (lucrul pe calculator), dialogul

	IX.

	Evaluare

	Forme de activitate
	Evaluare
	% din nota finală

	Colocviu
	Evaluare finală (test scris)
	50

	Laborator 
	Evaluare continua laborator (teme de lucru)
	50

	Abilităţi dobândite de student: 

Proiectarea unui algoritm de rezolvare a unei probleme de calcul ştiinţific; implementarea unui algoritm de rezolvare prin scrierea, compilarea şi rularea unui program în limbajul de programare Fortran 90 folosind un editor de text pentru editarea codului sursă si terminalul Linux pentru compilare şi rulare; utilizarea corectă a tipurilor de date şi a elementelor de bază ale limbajului Fortran 90.




Data,







Titular curs,

          15/10/2012                                                                        Asist.drd. Dan MAFTEI
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