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Predgovor

Navodila za vaje z naslovom Racunalnistvo v kemiji, Navodila za radunalniSke vaje so
Studentom pripomocek pri u€enju uporabe programskega jezika Fortran in racunalniSkega
programa Excel za reSevanje problemov s podrocja kemije in kemijske tehnike pri predmetu
Racunalnistvo v kemiji. Navodila so uporabna tudi za racunalniSke vaje pri predmetu
Procesno racunanje | v okviru vsebine tega predmeta.

Pri raCunalniSkih vajah se Studentje seznanijo z oshovami programskega jezika
Fortran, kar jim pomaga pri laZjem razumevanju dela z Excelom. Pri raunalniskih vajah se
Studentje seznanijo tudi z grafiénim programskim paketom SmartDraw, s katerim riSejo
diagrame poteka za fortranske programe. Zaradi enostavne uporabe in dostopa do Stevilnih
knjiznic, ki jih SmartDraw omogoc&a, lahko Studentje kasneje ta grafi¢ni paket uporabljajo za
pripravo poroCil pri drugih predmetih, seminarskih nalogah in pri pripravi diplomskega dela.

Navodila za vaje Studente vodijo tudi skozi pravilno pripravo poroc€il o opravljenih
raCunalniskih vajah. Zahtevana porocila so obi¢ajno prva raCunalniSko urejena porocila na
Fakulteti za kemijo in kemijsko tehnologijo z urejevalnikom besedila in urejevalnikom
matemati¢nih enaéb. Navodila vsebujejo ocenjevalni list za poro€ilo o ra¢unalnisSkih vajah in
informacije o ocenjevaniju va,j.

Kot pomo¢€ pri izvajanju racunalnidkih vaj vsebujejo navodila tudi priloge: Navodila za
delo z racunalnikom MicroVax, Uporabni pretvorniki med merskimi enotami in Periodni
sistem elementov.

Navodila za vaje dopolnjuje zbirka nalog Racunalnistvo v kemiji, Naloge za
racunalniske vaje z resitvami', kjer je zbranih 200 nalog, ki se $tudentom dodeljujejo v
reSevanje.

Za strokovni pregled navodil in zbranih nalog ter koristne nasvete se zahvaljujem
predavateljici predmetov Racunalnistvo v kemiji in Procesno racunanje | dr. Majdi Krajnc,
Studentom pa Zelim uspesno izvajanje racunalnidkih vaj.

Severina Oreski

Maribor, junij 2012






SIMBOLI

a — parameter van der Waalsove enadbe, bar (cm*/mol)?
b — parameter van der Waalsove enaébe, cm®/mol
Cg — koncentracija baze, mol/L
Cro — zacCetna koncentracija baze, mol/L
c(i) — koncentracija kemijske komponente ali iona i, mol/L
Ck — koncentracija kisline, mol/L
Cg — koncentracija soli, mol/L
Ky — konstanta disociacije baze, —
W — ionski produkt vode, —
p — tlak realnega plina, bar
D, — tlak idealnega plina, bar
R — splogna plinska konstanta, cm? bar/(mol K)
T — temperatura, K
Va — prostornina baze, cm?®
Vi — prostornina kisline, cm®
V., — molska prostornina, cm®/mol

Vii






Uvod

1 uvoD

RacunalniSke vaje iz Racunalnistva v kemiji oziroma Procesnega racunanja | potekajo 30 ur

in sicer pet tednov po 6 ur v zimskem semestru Studija. Pri raCunalniskih vajah se Studentje

naucijo:

— 0shove programiranja v programskem jeziku Fortran,

— oshove uporabe racunalniSkega programa Excel, ki ga nato dalje spoznavajo pri
predmetih Procesne bilance, Kemijsko racunanje Il in Procesno raCunanje Il, ter

— risanja z graficnim ra¢unalniSkim programom SmartDraw.

Svoje delo in rezultate predstavijo v pisnem porocilo o vajah, katerega racunalnisko uredijo.

1.1 Potek dela

V okviru vaj morajo Studentje resiti dobljeno nalogo s Fortranom in Excelom.

Pri reSevanju s Fortranom je treba sprogramirati vsaj tri raunalniSke programe za
doblieno nalogo, v katerih mora biti predstavljenega c&imve¢ osvojenega znanja iz
programiranja v Fortranu. Racunalniski programi morajo:

— prebrati in izpisati naslov naloge,

— za vnos podatkov uporabiti aritmeti¢ne vnose, DATA ali READ stavke,

— uporabiti zanko (standardno DO zanko, Vaxovo DO zanko, IF z GO TO zazankanjem),
— uporabiti pogojni stavek,

— rezultate podati v pregledni obliki (komentariji, preglednice) ter

— na koncu izpisati ime, kraj in datum.

Pri prvem programu je treba reSitev poiskati brez uporabe dimenzioniranja in
podprogramov. Izbrati je treba enega od moznih nalinov za vnos podatkov in vrsto

zazankanja.

Drugi program mora vsebovati dimenzioniranje (enodimenzionalna polja). Izbrati je
treba drugacen nacin vnosa podatkov in drugo vrsto zazankanja. Spremeniti je treba tudi

nacin in obliko izpisa rezultatov.

Tretji program mora vsebovati funkcijski podprogram ali podprogram. Potrebni
argumenti se morajo prenasati preko klicnih stavkov in preko COMMON stavkov. V programu
je treba predstaviti nacin vnosa podatkov, vrsto zazankanja ter nacin in obliko izpisa

rezultatov, kakrsnih prva dva programa ne vsebujeta.
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Ce zahtevanega znanja ni mozno predstaviti v treh ragunalniskih programih, se lahko

sprogramirajo tudi dodatni programi.

Dobljeno nalogo je treba reSiti tudi z raCunalniSskim programom Excel in rezultate
predstaviti z ustreznim grafom, narisanim z Excelom. Podatke, rezultate in graf je treba

oblikovati in obrazloziti.

Diagrami poteka fortranskih racunalniskih programov morajo biti narisani z grafi¢nim
racunalniskim programom SmartDraw. Pri zapisu algoritmov je treba uporabiti urejevalnika

teksta in matematiénih enadb.

Delo na raCunalniskih vajah se predstavi v poro€ilu, urejenem z urejevalnikom teksta
Word in urejevalnikom matemati¢nih enaéb Microsoft Equation. RacunalniSke vaje so

uspesno zaklju€ene, e je porocilo o vajah ocenjeno pozitivno, to je vsaj z oceno 6.

1.20snovne zahteve pri racunalniskih vajah

Osnovne zahteve pri racunalniSkih vajah bodo predstavljene na dveh primerih s podrocja
kemije in kemijske tehnike.

Uporaba Fortrana bo prikazana na primeru dodajanja mocne kisline k 3ibki bazi
(primer 1). ReSitev primera bo predstavljena s tremi diagrami poteka, narisanimi z grafi¢nim
raéunalniskim programom SmartDraw, in s tremi ustreznimi raCunalniSkimi programi, ki bodo
pokrivali zahtevano racunalniSko znanje Fortrana.

Uporaba Excela bo prikazana na primeru izraCuna spreminjanja tlaka duSika s
temperaturo po van der Waalsovi enacbi stanja in splo$ni plinski enacbi (primer 2). Prikazani

bodo numeri¢ni izraCun, grafi€na predstavitev rezultatov in obdelava podatkov.

Primer 1: Dodajanje mocne kisline k Sibki bazi — uporaba Fortrana

60 mL raztopine NH4OH s koncentracijo 0,1 mol/L dodajamo po 1 mL raztopine HCI s

koncentracijo 0,2 mol/L. Vseh dodatkov je 50. lzracunaj pH po vsakem dodatku kisline

(Kg =1,65x107°, K, =1x107™).

Potrebne enacbe za reSitev primera 1 so:

a) pH Sibke baze:
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¢(OH ) = [Kg ¢g
pOH =-Ig ¢(OH")

pH =14 - pOH

b) pH pufra:

_ (Vs cgo = Vi k)

B

(Ve +Vx)
vV,
cq = K Ck
(Ve +Vx)
_ c
c(OH ) =K%
Cs

pOH =—Ig ¢(OH")

pH =14 -pOH

c) pH ob hidrolizi:

co = Vg Cro

g =—2 20
(Vs + V)

Ky cs

c(H+) = X

pH=-lg c(H")

d) pH ob prebitku kisline:

_ (Vi ek —Vg ¢gp)

Ck

Ve + V%)
c(H)=¢,
pH=-Ig c(H")
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V enatbah so: Ky Kkonstanta disociacije baze, K, ionski produkt vode, c(H")
koncentracija H™ ionov, ¢(OH ) koncentracija OH™ ionov, ¢y, zacetna koncentracija
baze, c¢; koncentracija baze, V; prostornina baze, ¢, koncentracija kisline, cg

koncentracija soli in V', prostornina kisline.

Primer 2: Izracun tlaka dusSika v odvisnosti od temperature — uporaba Excela

V temperaturnem obmocju od 100 K do 200 K moramo izra¢unati spreminjanje tlaka dusika
po van der Waalsovi enacbi stanja in po splosni plinski enacbi, Ce je molska prostornina ¥V,

dusika 222,5 cm®mol. Rezultate, dobljene po obeh ena&bah, moramo primerjati med seboj in

jih ustrezno grafi¢no predstauviti.
Potrebne enacbe za reSitev primera 2 so:
Van der Waalsova enacba ima obliko

RT _a
v.—-b V2’

p:

kjer sta a in b van der Waalsovi konstanti, ki imata za dusik vrednosti: a =1,369 x10° bar

(cm®mol)? in b=238,64 cm*/mol.
Splosna plinska enacba ima obliko

RT

pi:V_

m

Ustrezna vrednost splosne plinske konstante R za molsko prostornino V,, v cm®mol je 83,14

cm® bar/(mol K).

V enacbah je T temperatura v K, p tlak plina, izraCunan po van der Waalsovi enacbi, in p;

tlak plina, izraCunan po splosni plinski enacbi.
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2 RISANJE DIAGRAMOV POTEKA

2.1 Grafiéni znaki oziroma simboli za risanje diagramov poteka

Za risanje diagramov poteka uporabliamo dovoljene grafitne znake oz. simbole?,

predstavljene na sliki 2-1.

< > <« zacetek (start), konec (stop)

<« vhod (read) in izhod (write)

<« prikaz enacb za izracun (brez odlocitev)

< odlogitve

« zacetek DO zanke

< konec DO zanke, sti¢iS€e posameznih delov programa

Q@

<« povezave zaporednih stopenj v programu

fffffff > <« powvratna zanka v DO strukturi

Slika 2-1: Dovoljeni grafiéni simboli za risanje racunalniSkih diagramov poteka.
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Grafiéni simboli so lahko prosojni ali obarvani. Z obarvanjem simbolov dosezemo vecjo
preglednost diagramov poteka. Tekst v grafiénih simbolih je lahko slovenski ali angleSki.

Ustrezne enacbe morajo biti spisane v matemati¢ni obliki in ne v Fortranski.

2.2 Grafi€ni ra€unalniski program SmartDraw

Pri raCunalniskih vajah se Studentje spoznajo z graficnim racunalniSkim programom
SmartDraw®. Uporabijo ga za radunalnigki izris vseh diagramov poteka. Izrisane diagrame
poteka morajo vstaviti na ustrezna mesta v porocilo. Pri tem smejo uporabljati samo osebni

raCunalnik. Uporaba racunalniSkega programa SmartDraw bo pojasnjena na vajah.

2.3 Primeri diagramov poteka

Na slikah 2-2, 2-3 in 2-4 so prikazani trije diagrami poteka, ki predstavljajo algoritme za
reSitev primera 1. Po diagramih poteka so narejeni trije FORTRANSsKi programi za problem
dodajanja mocne kisline Sibki bazi (primer 1 na strani 2). Vsi trije diagrami poteka so bili

narisani z zahtevanimi graficnimi znaki s programskim paketom SmartDraw.

Diagramu poteka na sliki 2-2 ustreza program na straneh 10 in 11. Diagramoma

poteka na slikah 2-3 in 2-4 ustrezata programa na straneh 13 in 14 ter 16 in 17.

Namigi za hitrejSe risanje v SmartDrawu

Pri risanju v SmartDrawu je dobro upostevati naslednji vrstni red korakov:

a) pred zaCetkom risanja aktiviramo mrezo in nastavimo merilo v Sl enotah (centimetri),

b) iz orodne vrstice povle¢emo Zeljene graficne simbole,

c) velikost vsakega graficnega simbola prilagodimo sodemu Stevilu kvadratkov mreze,

d) v grafi¢ne simbole vpiSemo Zeljeni tekst (Ce je prostora za tekst premalo, grafiCni simbol
povetamo na vecje sodo Stevilo kvadratkov mreze)

e) graficne simbole s tekstom poravnamo po navpi¢ni &rti mreze, ki naj predstavlja
sredinsko ¢rtno povezavo bodogega diagrama poteka, in

f) na koncu graficne simbole poveZzemo med seboj z ustreznimi tipi ¢rt, katere opremimo s

puscicami.
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e

NASLOV="naslov naloge' (VB Cgo— V;( CK) =0 NE
V=250
cgp=0,1
V=0
=02 ¢s = (Ve ca0)/ (Va + )
KB=1'65X1gj C(H+):VKW CS/KB
Ky=1,0x10 .
pH=-lgc(H )
Izpi§i NASLOV Izpisi
‘Hidroliza.....", Vx, pH

¢(OH ) =Ky g

pOH=—Ig ¢(OH)

pH=14-pOH
IzpiSi C(HJr) =g CBO)/(VB +h)
'Sibka baza.....", Vi, pH +
pH=-Ig c(H")
Y \L
- = = 7 IzpiSi

'Prebitek kisline....!, Vi, pH

(VB CBO_VKCK)>O

\
\
NE \
\
\

cg = (Vs oo~V 6 (Ve + V)
cs =Vi & Va + V)

Izpisi: ME PRIMEK
c(OH ) =Ky cg/cs ter, KRAJ in DATUM'

pOH=—Ig ¢(OH )

pH=14-pOH
\& C KONEC >

I1zpiSi
‘Pufer.....", Vk, pH

A

Slika 2-2: Diagram poteka za prvi program.
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<: ZACETEK :>

Podatki

(Va a0 =i ) =0

NASLOV="'naslov naloge',
Ve, cBo> Vo k> K, Kw
cs = (Va a0/ Ve + Vi)
C(H+):\/KWCS/KB
IzpiSi NASLOV pHi =—Ig c(H+)
Y
i=0 NE
_ (Vi & Ve cao) >0 ]
c(OH ) = Kg cg,
pOH=-Ig c(OH) y A
pH, =14-pOH C(H+):(V;(i CK_I/lacso)/(I/na+I/|<i)
pH=—Ig c(H")
i=i+1
Y
DA
i<N
VKi = VK[ aF 1
NE
Y

1zpiSi: i, Vk;, pH:
(VBCBO_VKiCK)>0 PISE % Vi DLy

cg = (Vg Ggo — Vi CK)/(VB +Wi)

Izpisi: IME PRIMEK
cs =V; & [ (Ve +Vici) ter KRAJ in DATUM'

c(OH")=Kj CB/CS

pOH=-Ig ¢(OH )

pH; =14-pOH ( KONEC )

Slika 2-3: Diagram poteka za drugi program.
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\/ Citaj: Vg, cgo» Vo
\/ 1zpisi NASLOV J: Vs, ¢go, Vko

7 7 ek, Ka, Ky, N

i=0

<— Izpisi glavo tabele

OH ) =K,
F)< DO 100 =1, N |V Gitaj: IME, PRIMEX,

/‘ pOH=—Ig ¢(OH) KRAJDATUM
pH; =14-pOH

Kli¢i REZULTATI(Vy;, pH;, N)

PH, = KISLINA (Vy;, ¢k Ve, Cao)

>

cs =V cao)/ Vp + Vi)
Kligi PUFER(Va, ceo, ii» ¢k POH, pHj) c(H") =Ky cs/Kg

pH, =—Ig c(H")
Izpisi: IME, PRIMEK
KRAJDATUM

e

o(H") = (g e Vs €a0)] Ve + Vi)

KISLINA=—Ig ¢(H")

=
-

*

¢ = Vo oo~V 6 Ve + Vi)
¢s =Vq CK/(V;B +V)

c(OH") =K; CB/ Cs
pOH=-Ig ¢(OH )
pH=14-pOH

-

Izplél (1’ VK‘ pI_L izO’N) -

Slika 2-4: Diagram poteka za tretji program.
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3 UPORABA PROGRAMSKEGA JEZIKA FORTRAN

Programiranje v Fortranu je prikazano za problem dodajanja moc¢ne kisline Sibki bazi (primer

1 na strani 2).

3.1 Prvi program: Enostavno programiranje

Prvi raCunalnisSki program mora vsebovati:
— Citanje in izpis naslova naloge,

— Citanje potrebnih podatkov,

— programsko zanko,

— rezultate v pregledni obliki in

— izpis priimka, imena in datuma.

Za Citanje podatkov je mozna izbira med aritmetiénim vnosom podatkov, DATA stavki in
READ stavki. Pri programski zanki lahko Student izbira med DO ali IF - GO TO zazankanjem.
Rezultati se naj izpidejo na ekran in na datoteko z rezultati. Pri prvem programu ni dovoljena

uporaba dimenzioniranih spremenljivk, funkcijskih podprogramov in pravih podprogramov.

Primer enostavnega programiranja

Pri enostavnem programiranju smo uporabili: samo nedimenzionirane spremenljivke, OPEN
stavek za datoteko z rezultati, aritmeti¢ni vnos podatkov, REAL stavek za spremenljivki KB in
KW, CHARACTER za alfanumeri¢no spremenljivko NASLOV, DO zanko z realnim Stevcem,
logi€ne IF strukture. V aritmetiCnih izrazih sta uporabljeni matematicni funkciji SQRT in

ALOG10. Za izpis rezultatov smo uporabili prosti FORMAT izpisa. Izpis programa:

PROGRAM pHzmesil

C VB = prostornina baze

C CK = koncentracija kisline

C VK = prostornina kisline

C CBo = koncentracija baze

C CB = koncentracija baze

C Cs = koncentracija soli

C H = koncentracija H+ ionov

C PH = pH vrednost

C OH = koncentracija OH- ionov

C POH = ©pOH vrednost

C KB = konstanta disociacije baze

C KW = ionski produkt wvode
REAL KB, KW

CHARACTER NASLOV*46

OPEN (7, STATUS='NEW',FILE="pHzmesil.rez")

NASLOV = 'Prvi program: Dodajanje mocne kisline sibki bazi'
VB=60.

11



CBo=0.1
VK=0.
CK=0.2
KB=1.65*10** (=-5.)
KW=1.E-14
WRITE (7,1) NASLOV
WRITE (7, 2)
*—-—---Sibka baza
OH=sqgrt (KB*CBo)
pOH=-alogl0 (OH)
pH=14-pOH
write(7,*)' Sibka baza........ ', VK, pH
DO VK = 1.,50.,1.
*———-Puferna zmes
IF ((VB*CBo-VK*CK) .gt.0.) THEN
CB = (VB*CBo-VK*CK) / (VB+VK)
CS = VK*CK/ (VB+VK)
OH=KB*CB/CS

pOH = -aloglO (OH)
pH =14-pOH
WRITE(7,*)" Pufer............. ', VK,pH
end if
*—-——-Hidroliza

IF (abs (VB*CBo-VK*CK) .1t.0.00001) THEN
CS = VB*CBo/ (VB+VK)
H = sqgrt (KW*CS/KB)
pH = -aloglO (H)
WRITE (7,*)"' Hidroliza......... ', VK, pH
END IF
*————Prebitek kisline
IF ( (VK*CK-VB*CBo) .gt.0.) THEN
H = (VK*CK-VB*CBo) / (VB+VK)

Uporaba programskega jezika Fortran

pH = -aloglO (H)
WRITE (7,*)' Prebitek kisline..', VK,pH
END IF
END DO
WRITE (7, 3)
STOP
1 FORMAT (1X, &)
2 FORMAT (/, 27X, 'VK',13X, 'pH")
3 FORMAT (/, 6X, 'IME PRIIMEK,', 5x, 'MARIBOR, DATUM')

END

Program zapi$e rezultate na datoteko pHzmesi1.rez:

Prvi program: Dodajanje mocne kisline sibki bazi

VK pH
Sibka baza........ 0.0000000E+00  11.10874
Pufer............. 1.000000 10.67988
Pufer............. 2.000000 10.36361
Pufer............. 3.000000 10.17173
PUfer............. 4.000000 10.03040
Pufer............. 5.000000 9.916454
Pufer............. 6.000000 9.819544
Pufer............. 7.000000 9.734114
PUfer............. 8.000000 9.656816
Pufer............. 9.000000 9.5854061
Pufer............. 10.00000 9.518515
Pufer............. 11.00000 9.454845
Pufer............. 12.00000 9.393576
Pufer............. 13.00000 9.333990

12
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Prebitek
Prebitek
Prebitek
Prebitek
Prebitek
Prebitek

kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..
kisline..

IME PRIIMEK,

3.2 Drugi program: Dimenzioniranje spremenljivk

14.
15.
16.
17.
18.
19.
20.
.00000
22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42.
43.
.00000
45.
46.
47.
48.
49.
50.
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44

MARIBOR, DATUM

00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000

00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000
00000

00000
00000
00000
00000
00000
00000

PFRPRRPRFRPRPRPPRPRPRPRPRPRPRPRERPERPEDNDNDDNDDNO -0 C 0 0 0O W WWWWLW0

.275476
.217484
.159492
.100979
.041393
.980124
.916454
.849507
.778152
.700854
.615424
.518515
.404571
.263242
.071356
.755085
.196787
.658011
.361728
.190332
.070038
.977724
.903090
.840644
.787106
.740363
.698970
.661899
.628389
.597864
.569875
.544068
.520156
.497905
477121
.457643
.439333

Uporaba programskega jezika Fortran

Poglavitna novost pri izdelavi drugega programa je vpeljava dimenzioniranih spremenljivk.

Zahtevano je dimenzioniranje tistih spremenljivk, katerim se vrednost spreminja s korakom

zanke in se pojavijo pri izpisu rezultatov. Rezultate je treba izpisati izven prve zanke. Druge

spremenljivke se lahko dimenzionirajo po zelji, ni pa potrebno.

Druge zahtevane spremembe so naslednje:

— drugacen vnos podatkov kot pri prvem programu (Ce je na primer pri prvem programu bil

uporabljen aritmeti¢ni vnos podatkov, se lahko pri tem programu izbere med READ in
DATA stavki) in

13
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— drugacen tip programske zanke (Ce je bila pri prvem programu uporabljena na primer
dolo€ena vrsta DO zanke, je pri tem programu potrebno to DO zanko zamenjati z drugim

tipom DO zanke oziroma z IF — GO TO zazankanjem).

Uporaba funkcijskih podprogramov in podprogramov $e ni dovoljena.

Primer programa z dimenzioniranimi spremenljivkami

Pri programu z dimenzioniranimi spremenljivkami smo uporabili: poleg nedimenzioniranih
spremenljivk dve dimenzionirani spremenljivki, VK in pH, OPEN stavek za datoteko z
rezultati, DATA stavka za spremenljivko NASLOV in potrebne aritmeti¢ne podatke, REAL
stavek, CHARACTER za alfanumeri¢no spremenljivko NASLOV. DO zazankanje smo
nadomestili z IF — GO TO zazankanjem. Obdrzali smo logi¢ne IF strukture. V aritmeti¢nih
izrazih sta uporabljeni matemati¢ni funkciji SQRT in ALOG10. Za izpis rezultatov smo

uporabili doloéen FORMAT izpisa. Izpis programa:

PROGRAM pHzmesi?2

C VB = prostornina baze

C CK = koncentracija kisline

C VK = prostornina kisline

C CBo = =zacetna koncentracija baze

C CB = koncentracija baze

C Cs = koncentracija soli

C H = koncentracija H+ ionov

C PH = pH vrednost

C OH = koncentracija OH- ionov

C POH = pOH vrednost

C KB = konstanta disociacije baze

C KW = ionski produkt wvode

C N = stevilo dodatkov kisline
DIMENSION VK (0:100),pH(0:100)
REAL KB, KW
CHARACTER NASLOV*47
DATA NASLOV/'Drugi program: Dodajanje mocne kisline sibki bazi'/
DATA VB,CBo,VK(0),CK,KB,KW,N/60.,0.1,0.,0.2,1.65E-05,1.E-14,50/
OPEN (7, STATUS="'NEW', FILE="pHzmesi2 .REZ")
WRITE (7,1) NASLOV
WRITE (7,2)

*----Sibka baza
I=0

OH=sqgrt (KB*CBRo)

pOH=-alogl0 (OH)

pH(I)=14-pOH
100 I=I+1

VK(I) = VK(I-1)+1
*————Pufer
IF((VB*CBo-VK(I)*CK).gt.0.) THEN
CB = (VB*CBo-VK(I)*CK)/ (VB+VK(I))

CS = VK(I)*CK/ (VB+VK(I))
OH=KB*CB/CS
pOH = -aloglO (OH)
pH(I) =14-pOH
end if
*—-——-Hidroliza
IF (abs (VB*CBo-VK (I)*CK) .1t.0.00001) THEN
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CS = VB*CBo/ (VB+VK(I))

H = sqgrt (KW*CS/KB)
-aloglO (H)

pH(I) =
END IF

*————-Prebitek kisline
IF((VK(I)*CK-VB*CBo) .gt.0.)
H = (VK(I)*CK-VB*CBo) / (VB+VK(I))

pH(I) =

END IF
IF(I.LT.N)
WRITE (7, 3)
WRITE (7, 4)
STOP
FORMAT (A)
FORMAT (
FORMAT (

(

Sw N

END

-aloglO (H)

GO TO 100

Uporaba programskega jezika Fortran

THEN

(I,VK(I),pH(I),0=1,N)

/, 9%, 'Dodatek', 5%, 'VK', 7X, '"pH")
10%,I3,6%X,F5.1,5%,F4.1)
FORMAT (/, 6X, 'IME PRIIMEK, ',

5x, "MARIBOR, DATUM')

Program je zapisal rezultate na datoteko pHzmesi2.rez:

Drugi program: Dodajanje mocne kisline sibki bazi

Dodatek

OO ~Jo Ul WwWwNEFE O

=

OO JdnUldWN Rk o

eNoloBoloNoNoNoNoNoNoNololololoNoNoNoNoNolololololoNoNoNoNoNolNoloRoNeNeNe)

PH
11.
10.
10.
10.
10.

P NNNNDDNDDN U -J00 00 0 00 00 C 0 00 IWIWWLWWWWWWLWLLWLWLYOO

OCORFRNE JINORFR, WU JOOWOWOORNNWWOUOUIOIJ00WOWOND I
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37 37.0 1.8
38 38.0 1.8
39 39.0 1.7
40 40.0 1.7
41 41.0 1.7
42 42.0 1.6
43 43.0 1.6
44 44.0 1.6
45 45.0 1.5
46 46.0 1.5
47 47.0 1.5
48 48.0 1.5
49 49.0 1.5
50 50.0 1.4
IME PRIIMEK, MARIBOR, DATUM

3.3 Tretji program: Funkcijski podprogrami in podprogrami

Poglavitna novost pri tretiem programu je uporaba funkcijskin podprogramov in pravih
podprogramov. Ti se lahko vklju€ijo v en sam program ali v ve¢ programov. Vsebina
funkcijskih podprogramov in pravih podprogramov je svobodna. Za prenos potrebnih
parametrov je treba uporabiti:

— argumente v klicnih stavkih in

— COMMON stavke.

Vhodne podatke je treba programu priskrbeti na drugacen, Se ne uporabljen nac&in (npr. e
sta Ze bila uporabljena aritmeti¢ni vnos podatkov in DATA stavek, je treba pri tretiem
programu izbrati READ stavek). Izbira dimenzioniranih ali nedimenzioniranih spremenljivk je
svobodna. Spremeniti je treba tip programske zanke (€e npr. zamenjava DO zanke z IF —

GO TO zazankanjem $e ni bila izvedena, jo je potrebno izvesti pri tretiem programu).

Primer programa s funkcijskim podprogramom in pravima podprogramoma

Pri zadnjem programu smo uporabili nedimenzionirane in dimenzionirane spremenljivke,
OPEN stavek za podatkovno datoteko, OPEN stavek za datoteko z rezultati, READ stavke
za alfanumeri¢ne spremenljivke NASLOV, IME, PRIIMEK in KRAJDATUM ter potrebne
aritmetiCne podatke, REAL stavek, CHARACTER za alfanumeri¢ne spremenljivke NASLOV,
IME, PRIIMEK in KRAJDATUM, DO zanko s celim Stevcem. V aritmeti¢nih izrazih sta
uporabljeni matematiéni funkciji SQRT in ALOG10. Za izpis rezultatov smo uporabili dolo¢en
FORMAT izpisa. Za zapis Stevilnih rezultatov smo uporabili implicitno zanko v podprogramu
REZULTATI. Zadnji program vsebuje prava podprograma PUFER in REZULTATI ter
funkcijski podprogram KISLINA. Vsi podprogrami se kliejo iz glavnega programa. V

podprogramu PUFER se potrebni argumenti prenasajo preko seznama parametrov pri imenu

16



Uporaba programskega jezika Fortran

podprograma in preko COMMON stavka. Pri funkcijskem podprogramu KISLINA in pri
pravem podprogramu REZULTATI se potrebni argumenti prenasajo samo preko seznama
parametrov, navedenega ob imenu funkcijskega podprograma oziroma pravega
podprograma. Student mora izdelati radunalnigki program z enim tipom podprograma

(podprogram ali funkcijski podprogram). Izpis programa:

PROGRAM pHzmesi3
VB = prostornina baze
CK = koncentracija kisline
VK = prostornina kisline
CBo zacetna koncentracija baze
CB = koncentracija baze
Cs = koncentracija soli
H = koncentracija H+ ionov
PH = pH vrednost
OH = koncentracija OH- ionov
POH = ©pOH vrednost
KB = konstanta disociacije baze
KW = ionski produkt wvode
N = stevilo dodatkov kisline
DIMENSION VK (0:100),pH(0:100)
REAL KB, KW,KISLINA
CHARACTER NASLOV*48,IME*7, PRIIMEK*10, KRAJDATUM*16
COMMON KB
OPEN (5, STATUS="o0ld',FILE="pHzmesi3.dat")
OPEN (7, STATUS="'new',FILE="pHzmesi3.rez"')
READ(5,1) NASLOV
WRITE (7,3) NASLOV
READ (5, *) VB,CBo,VK(0),CK,KB,KW,N
READ (5,1) IME,PRIIMEK,KRAJDATUM
WRITE (7,2)
*-—---Sibka baza
I=0
OH=sqgrt (KB*CBRo)
pOH=-alogl0 (OH)
pH(I)=14-pOH
DO I = 1,N
VK(I) = VK(I-1)+1
*———-—-Puferna zmes
IF((VB*CBo-VK(I)*CK).gt. 0.) THEN
CALL PUFER (VB,CBo, VK (I),CK,pOH,pH (I))
END IF
*-——-Hidroliza
IF (abs (VB*CBo-VK(I)*CK) .1t.0.00001) THEN
CS = VB*CBo/ (VB+VK(I))
H = sqgrt (KW*CS/KB)
pH(I) = -aloglO (H)
END IF
*----Prebitek kisline
IF((VK(I)*CK-VB*CBo) .gt.0) THEN
PH(I)=KISLINA (VK (I),CK,VB,CBo)
END IF
END DO
CALL REZULTATI (VK, pH,N)
WRITE (7,3) IME, PRIIMEK, KRAJDATUM
STOP
1 FORMAT (A, 2X, A, 10X, A)
FORMAT (/, 9%, 'Dodatek', 5%, 'VK', 7X, 'pH")
3 FORMAT (/, 1X,A,2%X,A, 10X, )
END

ONOCHONONOEONONO RO NONO RO N

N
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SUBROUTINE PUFER (VB, CBo, VK, CK, pOH, pH)
COMMON KB
REAL KB

CB = (VB*CBo-VK*CK) / (VB+VK)

CS = VK*CK/ (VB+VK)

OH=KB*CB/CS

pOH = -aloglO (OH)
pH =14-pOH
RETURN
END

FUNCTION KISLINA (VK,CK,VB,CBo)
REAL KISLINA

H = (VK*CK-VB*CBo) / (VB+VK)
KISLINA = -aloglO (H)
RETURN

END

SUBROUTINE REZULTATI (VK, pH, N)
DIMENSION VK (0:100),pH(0:100)
WRITE (7,1) (I,VK(I),pH(I),I=0,N)
FORMAT (10X, I3,6X,F5.1,5X,F4.1)
RETURN

END

Uporaba programskega jezika Fortran

Program potrebuje podatke, ki so shranjeni na datoteki pHzmesi3.dat:

Tretji program:

60.,

MojeIme MojPriimek

0.1, 0., 0.2, 1.65E-5, 1.E-14, 50
Mesto, Datum

Program zapiSe rezultate na datoteko pHzmesi3.rez:

Tretji program:

Dodatek VK pH
0 0.0 11.1
1 1.0 10.7
2 2.0 10.4
3 3.0 10.2
4 4.0 10.0
5 5.0 9.9
6 6.0 9.8
7 7.0 9.7
8 8.0 9.7
9 9.0 9.6

10 10.0 9.5
11 11.0 9.5
12 12.0 9.4
13 13.0 9.3
14 14.0 9.3
15 15.0 9.2
16 16.0 9.2
17 17.0 9.1
18 18.0 9.0
19 19.0 9.0
20 20.0 8.9
21 21.0 8.8
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MojelIme

22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50

MojPriimek

22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42.
43.
44,
45.
46.
47.
48.
49.
50.

oclololoNoNoNoNoNoNolololololoNoNoNoNoNoloRolololoNoNoNoNe]

PRRRERRPRRPRRERERRERRNDNDNNNO -] 000 M@0
B OO ~JddJ00wWWoORNB-JN®F WD U o -J o

Mesto,

Datum
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Uporaba racunalniskega programa Excel

4 UPORABA RACUNALNISKEGA PROGRAMA EXCEL

Uporabo bomo prikazali na primeru racunanja tlaka dudika v odvisnosti od temperature

(primer 2 na strani 4).

Vnos podatkov v Excel in dobljeni numeri¢ni rezultati so razvidni iz slike 4-1. V celice

A2, A5, A8 in A11 smo vnesli vrednost molske prostornine V,, vrednosti parametrov a in b

van der Waalsove enacbe ter vrednost splosne plinske konstante R. V celice od C2 do C12

smo vpisali vrednosti temperatur.

Komentarje, ki pojasnjujejo podane vrednosti, smo vnesli v celice A1, A4, A7, A10,
A13, A17, C1, D1 in E1. Z urejevalnikom matemati¢nih enacb Microsoft equation, ki ga lahko
aktiviramo tudi v Excelu, smo za ilustracijo napisali van der Waalsovo enacbo in splosno
plinsko enacbo ter ju postavili pod ustrezna komentarja v celicah A13 in A17. Enacbi smo

obrobili z barvnimi €rtami z uporabo okna Oblikovanje objekta (Format object).

V celico D2 smo za enaCajem napisali van der Waalsovo enacbo kot formulo za

izracun p.
D2 - fe | =SAS117C2/($A$2-$AS8)-SAS5/$A$212
A B C D E
1| V. Jlcm®mol) TIK plbar  p,/bar
2 2225 100 I 17.57 _| 37.37
3 110 22.09 41.10
4 al(bar (cm*mol)) 120 26.61 44.34
5 1.369E+06 130 31.13 48.58
6 140 35.65 52.31
7 b I{cm*/mol) 150 40.18 56.05
8 38.64 160 44.70 59.79
9 170 49.22 63.52
10 R/ (bar/(mol K)) 180 53.74 67.26
11 83.14 190 58.26 71.00
12 200 62.79 74.73
13 |Van der Waalsova enaéba
£ _ RT _a
I
16
17 (Idealna plinska enatba
& RT
19 Pi=—
20 d

Slika 4-1: Podatki in numericni rezultati za izracun odvisnosti tlaka dusika od
temperature po van der Waalsovi in splosni plinski enacbi (primer 2).
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V formulo smo vrednosti za V.

» @, b in R vnesli z absolutnimi sklici na celice, kjer se
nahajajo. Vrednost za 7" smo vnesli z relativnim sklicem na celico C2. Zapis van der
Waalsove enacbe z navedenimi sklici v celico D2 je razviden v oknu pri funkciji f;. Izraun pri
drugih temperaturah smo dobili s potegom ¢rnega kvadratka v desnem spodnjem kotu celice
D2 z miSko od celice D2 do celice D12.

Podobno smo v celico E2 za enadajem napisali sploSno plinsko enacbo kot formulo
za izracun p;. V formulo smo vrednosti za V, in R vnesli z absolutnimi sklici na celici, kjer
se nahajata. Vrednost za T smo vnesli z relativnim sklicem na celico C2. IzraCun pri drugih
temperaturah smo dobili s potegom ¢rnega kvadratka v desnem spodnjem kotu celice E2 z

misko od celice E2 do celice E12.

Okno Oblikovanje celice (Format cells) smo uporabili za izbiro zapisa Stevilénih

vrednosti, za izbiro pisave in poravnavo.

Dobljene rezultate smo predstavili s ¢rtnim grafikonom, ki je primeren za prikaz

spreminjanja tlakov p in p, od temperature v temperaturnem obmocju z enakomernimi

temperaturnimi presledki (slika 4-2).

p=p(T)
80.00
70.00 #—l—{
60.00 = - s 5 ‘ ®
_ 50.00 = @
S 40.00 s ¥ - o ?
~30.00 7S L2 * ¢ p/bar
20.00 & M pi/bar
10.00
0.00
100 120 140 160 180 200
TIK

Slika 4-2: Graficni prikaz odvisnosti tlaka duSika od temperature po van der
Waalsovi in splo$ni plinski enacbi (primer 2).

Grafu smo preko jezi¢ka Postavitev (Layout) dodali mreZzne &rte, naslove osi in naslov
grafa ter obarvali podrocje grafa. Preko jezicka Oblika (Format) smo obarvali celotno ozadje

grafikona.

Podrobnej$a razlaga se najde v zbranem gradivu Ra&unalni$tvo v kemiji® avtorice

Majde Krajnc.
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5 PISANJE POROCILA

Opravljeno delo pri raCunalniskih vajah je treba predstaviti v porocilu. Poro€ilo mora biti
napisano z urejevalnikom teksta Word. Pri pisanju je treba upostevati S| zapis veli€in in
enot* °. Porogilo mora vsebovati:
Naslov vaje oziroma naloge
1. Opis problema
2. Matemati¢ni model
3. Resitev s Fortranom:
« Diagrame poteka za
= prvi program
= drugi program
= tretji program
% Programsko opremo za
= prvi program
= drugi program
= tretji program
< datoteke z rezultati vseh fortranskih programov
4. Resitev z Excelom:

o
*

*

Obrazlozitev naloge

% Numeri¢no resitev (vnos podatkov in izraun — prikaz formule)
< Komentar numeri¢nega reSevanja

% Grafino predstavitev rezultatov

% Komentar graficne predstavitve rezultatov

% Oblikovanje podatkov, rezultatov in grafa

5. ZakljuCke in opazanja.

Pri Opisu problema je zazeljen prepis vsebine dobljene naloge.

Matematiéni model mora vsebovati vse potrebne matemati¢éno zapisane enacbe v
obliki, ki ustreza za pripravo racunalniskih programov. Za enacbami je treba razloziti pomen

spremenljivk.
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Pod tocko Diagrami poteka je potrebno za vsak program v porocilo vstaviti ustrezen

diagram poteka, narisan z grafi¢nim programskim paketom SmartDraw.

Pod to¢ko Programska oprema se morajo v porocilu pri vsakem programu posebej
navesti Fortranski stavki, uporabljeni v tem programu. Navedbi uporabljenih Fortranskih

stavkov sledijo vstavljene datoteke:
— s podatki (e obstaja) in
— zracunalniSkim programom.
Pri Rezultatih se vstavijo rezultati, dobljeni z vsemi tremi programi.

Pod ReSitev z Excelom se opiSe problem, ki se reSuje, vstavijo se podatki in reSitev
naloge v obliki urejene preglednice in grafa. Pojasniti je treba potek reSevanja ter izbor in
risanje grafa. Podatke, rezultate in graf je treba oblikovati in jih opremiti s komentariji.

Pod Opazanja in zakljucéki se opiSejo Studentova opazanja in zakljucki v zvezi z
reSevanjem naloge s Fortranom in Excelom ter risanjem s SmartDrawom.

Vsak graf, slika in preglednica, ki so podani v porocilu, morajo biti oStevileni in

opremljeni s tekstom, ki mora vsebovati kratek komentar oziroma razlago.
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6 OCENJEVANJE RACUNALNISKIH VAJ

Pri oceni racunalniskih vaj iz RacunalniStva v kemiji oziroma Procesnega radunanja | se
upostevata priprava in delo Studenta pri vajah ter oddano delovno porocilo o racunalniskih

vajah.

Pri pregledu poroCila o vajah se ocenjujeta pravilnost rezultatov, dobljenih s

fortranskimi programi in Excelom.

Pri uporabi Fortrana se ocenjuje vgrajeno znanje Fortrana v raunalniSke programe.
Ocenjujejo se osnovni tipi prilozenih fortranskih programov, vnosi podatkov, oblike

branja/izpisa podatkov/rezultatov, programske zanke, podprogrami in preglednost rezultatov.

Pri uporabi Excela se ocenjujejo oblikovanje podatkov, komentarjev in rezultatov ter

pravilnost in predstavitev numeriénih in grafi¢nih rezultatov.

Pri obliki porocila se ocenjuje, ali je porocilo spisano po to€kah iz poglavja 5 Pisanje

porocila.

RacunalniSke vaje so ocenjene pozitivno, e se zbere vsaj 60% moznih tock pri

oceni poroc€ila. Negativno ocenjena porocila se morajo popraviti. Podrobnosti so razvidne iz

ocenjevalnega lista na sliki 6-1.
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Student:

Pripombe

Tocke

A |PROGRAMIRANJE V FORTRANU

1. |Programi

3

a) |Program 1 — nedimenzionirane spremenljivke brez podprogramov (1 t)

b) |Program 2:
- Dimenzionirane spremenljivke brez podprogramov (0,5 t)
- Izpis rezultatov mora stati izven zanke, ki racuna (0,5 t)

c) |Program 3 — podprogrami na dimenzioniranih spremenljivkah:
- Prenos argumentov preko klicnega stavka (0,5 t)
- Prenos argumentov preko COMMON stavka (0,5 t)

2. |Vnos podatkov

1,5

) |Aritmeti€ni (direktni) vnos podatkov (0,5 t)

a
b) |[READ stavek (0,51)

) |DATA stavek (0,5 1)

c
3. |FORMAT c¢itanjalizpisa podatkov/rezultatov

1,5

) |Prosti format (0,5 t)

a
b) [Dolo€en format (0,5 t)

CHARACTER in A dologilo (0,5 t)

do

Zanke

Y]
—

DO zanka (11)

N—

IF — GO TO zazankanje (1 t)

Podprogram

—

Podprogram (SUBROUTINE ali FUNCTION) (1 t)

Preglednost rezultatov

Rezultati morajo imeti naslov naloge (V3 t)

Rezultati morajo biti opremljeni z imeni fizikalnih veli€in, katere predstavljajo, in z enotami (%5 t)

oloe o [afo

N — [—

Izpisati je treba ime in priimek avtorja programa ter kraj in datum (Vs t)

UPORABA RACUNALNISKEGA PROGRAMA EXCEL

Oblikovanje podatkov in rezultatov (1 t)

Numeri¢na resitev (vnos podatkov in izradun — prikaz formule) (1 t)

Komentar numeri€nega reSevanja (0,5 t)

Grafi¢na predstavitev rezultatov (1t)

o [alo[o® o

Komentar grafi€ne predstavitve rezultatov (0,5 t)

Uporaba pogojnih stavkov (1 t)

(@) =]
e = = (=

OBLIKA POROCILA

Porocilo mora vsebovati tri diagrame poteka, narisane s SmartDrawom (3t)

Porocilo mora biti spisano z Wordom po to€kah iz navodil za radunalniske vaje (stran 23) (1t)

O

T |
N = =~

Enacbe morajo biti napisane z urejevalnikom enacb (1t)

Dosezeno stevilo tock od 20 moznih

Ocena

Slika 6-1: Ocenjevalni list za porocilo o racunalniskih vajah pri predmetu Racunalnistvo v kemiji.
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7 NAVODILA ZA DELO Z RACUNALNIKOM MICROVAX

7.1 VKkljugitev in izkljucitev iz sistema MicroVax

Vkljuéitev v sistem

Na raCunalnik se prijavimo preko osebnega racunalnika s klikom na ikono z imenom putty
(slika 7-1):

Slika 7-1:  Ikona na namizju za dostop do raCunalnikov alpha, rcumin t£kt9.

Odpre se nam okno, prikazano na sliki 7-2, ki nam preko omrezja omogoci dostop do drugih
raCunalnikov. lzmed moznih racunalnikov izberemo raCunalnik tfkt9.uni-mb.si
oziroma krajSe tfkt9, ki predstavlja raCunalnik MicroVax na fakulteti, izbrani racunalnik

naloZzimo z Load in kliknemo Open.

252 PUTTY Configuration x|
Cateqony:
= S_essin:nn | B azic aptions Far paur PuT T seszion |
& T:"" L.Dglglng — Specify vour conmection by host name or I address
—I- Termita
Host Mame [or IP addresz) Fart
- Feyboard - -
~ Eel ItfktEI.unl-mI:u.m |23
- Features Protocal:
- Windaow " Raw f Telnet 1 Rlogin  © S5H
- Appearance B i
. Behaviaur Load, zave or delete a stored session
. Tramslation Saved Sessions
- Gelection ftfktd.uni-mb. i
- Colours g
) Default Settings Laad
- Cornection alpha. fkkt.uni-mb. si |_I
- Proxy reun, uri-rb. i T |
- Telnet
- Rlagin Delete |
- 55H
----- Auth
Tunnels Cloze window on esit:
""" Buags ~ Alwaps Mewer  © Only on clean exit

About | Open Cancel

Slika 7-2: Dostop do raCunalnikov alpha, rcumin t£kt9.
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Odpre se nam okno, v katerega vpiSemo dodeljeno IME za Username in GESLO za
Password (slika 7-3).

£ tkt9.uni-mb.si - PuTTY o= B e |

Slika 7-3: Prijava na MicroVax z dodeljenim Username in
Password.

Osebni ra¢unalnik ima sedaj funkcijo terminala, le da je namesto tipke <RETURN> tipka

<ENTER>.

Izkljugitev iz sistema

Na osebnem racunalniku se iz sistema in iz putty-ja izklju¢imo z enim ukazom 1o, ki ga

zapiSemo za $ v ukazni vrstici.

Izklju€iti se moramo obvezno po zaklju¢enem delu.

7.2 Koraki izvedbe programa

1. korak: ED IME.FOR
Z navedenim korakom odpremo prazno datoteko, v katero lahko vnesemo racunalniski
program. Ce datoteka Ze obstaja, jo s tem ukazom ponovno odpremo. Glavno tipkovnico

uporabljamo za vna$anje programskega teksta. Tipke na levi strani tipkovnice omogocajo:

<RETURN> « zakljugi vrstico in prehod v novo vrsto
<BACK SPACE> « skoCi na zaCetek tekoCe vrstice

<DELETE> « zbri8e predhoden znak

<CAPS LOCK> < omogoca pisanje z malimi oz. velikimi ¢rkami
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Tastatura na desni strani ima v urejevalniku poseben pomen (slika 7-4). Tipke omogocajo:

<DEL L>

<GOLD DEL L>

<DEL W>

<GOLD DEL W>

<DEL C>

<GOLD DEL C>

<EOL>

<LINE>

<GOLD OPEN LINE>

<GOLD TOP>

<GOLD BOTTOM>

<ADVANCE>

<BACKUP>

<SECT>

<SELECT>

<CUT>

<PASTE>

<APPEND>

<GOLD FIND>

<FINDXT>

<HELP>

zbriSe vrstico

vrne izbrisano vrstico

zbriSe besedo

vrne izbrisano besedo

zbriSe znak

vrne znak

skoCi na konec vrstice

skoCi na zaCetek naslednje vrstice
odpre novo vrstico

skoCi na zaCetek datoteke

skoCi na konec datoteke

oznaci pomikanje navzdol

oznaci pomikanje navzgor

skoCi za 16 vrstic glede na <ADVANCE> ali <BACKUP>
oznadi vrstice, Ki bi jih radi prenasali
‘odreze’ vrstice, oznaCene s <SELECT>
vrne vrstice, 'odrezane' s <CUT>.

'odreze' vrstice, oznaCene s <SELECT> in jih doda Ze prej

'‘odrezanim' vrsticam.

izpide na dnu ekrana besedo SEARCH FOR: (s pripisom
niza alfanumeriénih znakov in tipke <ENTER> se v
datoteki poiSce identi¢ni niz).

pois¢e naslednji niz, predhodno dolo¢en z

<GOLD FIND>

pokaZze tipke na desni strani tipkovnice in CTRL moZnosti.
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<GOLD COMMAND> « izpide na dnu ekrana besedo COMMAND:

— s pripisom Stevilke in <ENTER> sko¢imo v vrstico,

oznadeno s to Stevilko,

— s pripisom QUIT in <ENTER> se datoteka ob vrnitvi iz

urejevalnika ne shrani.

— s pripisom EX in <ENTER> se vrnemo iz urejevalnika

in obenem shranimo novo verzijo datoteke .

<REPLACE> « zbriSe s tipko <SELECT> izbrani tekst in ga zamenja s

shranjeno vsebino.

<SUBS> < zamenja niz s shranjeno vsebino.
<CHNGCASE> < spremeni male ¢rke v velike in obratno
<SPECINS> « vstavi posebne ASCTIT kode v tekst
<WORD> « izvrSi pomik do konca besede.

<DEL EOL> « izbriSe vrstico od kurzorja do konca besede.
<PAGE> « izvrSi pomik za eno stran v nastavljeni smeri.

Ce ukazov ne vemo na pamet, si lahko v editorju osveZimo spomin s pritiskom na tipko
<HELP>. Na ekranu se nam prikaze izpis kot ga vidimo na sliki 7-4. S pritiskom na

posamezno zeljeno tipko dobimo natan¢nejSo razlago o pomenu te tipke.

2. korak: FOR IME (.FOR)
Prevajanje programa, iskanje slovniénih napak. Ce ni slovniénih napak, gremo na 3. korak,

drugace se vrnemo na 1. korak tolikokrat, da odpravimo vse slovni¢ne napake.

3. korak: LINK IME (.0OBJ)
Povezovanje programa s svojimi ali sistemskimi podprogrami, iskanje nepravilnosti pri

povezovanju programskih enot. Dokler nepravilnosti niso odpravljene, se moramo vracati na
1. korak.
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4. korak: RUN IME (.EXE)

lzvajanje programa, iskanje logi¢nih napak. Logi¢ne napake prav tako odpravljamo z
vradanjem na 1. korak. Ce napak ni ve&, dobimo rezultate. Rezultate si moramo kritiéno
ogledati in oceniti njihovo realnost, saj so lahko okvarjeni zaradi nepravih aritmeti¢nih izrazov
(sami jim lahko s tipkarskimi napakami spremenimo pomen, a so s stali§€a programiranja
pravilni), nepravilnih prenosov med programskimi enotami, itd. Pri ugotavljanju, ali so
rezultati realni, si pomagamo z znanjem kemije (na primer, tlak ne more biti negativen). Tudi
s kalkulatorjem lahko izraGunamo vrednosti, dobljene v enem (zaCetnem ali kon€nem) koraku

zanke, in jih primerjamo z vrednostmi, ki jih je izraCunal racunalnik.

~ DOWH FHDHET DEL L
| | {—— —> GOLD HELP
LEFT RIGHT FIND UHD L
up v
PAGE SECT APPEHD DEL W
DELETE Delete character

LIMEFEED Delete to beginning of word | commadDll FILL REPLACE|] UND W |

BACKSPACE Backup to beginning of line

CTRL/A Compute tab level ADUANCE| BACKUP cuTt DEL C
CTRLSD Decrease tab level

CTRL/E Increase tab level [ UND C |
CTRLAK Define key

CTRLSR Refresh screen WORD EOL GHAR

CTRL/T Adjust tabs EHTER

CTRLAU Delete to beginning of line CHHGCASE DEL EOL)] SPECINS

CTRLSY Refresh screen

CTRL/Z Exit to line mode LINE SELECT
Press a key for help on that key.
To exit, press the spacehar.
Slika 7-4: Mozni ukazi pri urejanju teksta.
7.3 Drugi koristni ukazi
Drugi koristni ukazi so:
COPY « skopira datoteko v njeno kopijo (z drugim imenom). Primer:

COPY IME1.TIP IME2.TIP
(obstajata TME1 .TIPin IME2.TIP)

RENAME « preimenuje ime datoteke. Primer:
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RENAME IME1.TIP IME2.TIP (IME1l.TIP ne obstajavec).

PURGE « zbriSe vse verzije (razen zadnje) vseh datotek.

HELP « izpiSe in razloZi pomen sistemskih ukazov.

DIR « omogoca izpis imen, tipov in verzij datotek, njihovo velikost...

APPEND « doda vsebino ene ali ve€ datotek na konec druge datoteke.

PRINT « izpiSe Zeljene datoteke na tiskalnik v racunalniski u€ilnici D1-413.
Primer:

SPRINT IME.FOR, IME.DAT, IME.REZ
PRINT/QUE=KEPRDE <« izpiSe eno ali ve¢ datotek na tiskalnik na hodniku. Primer:

SPRINT/QUE=KEPRDE IME.FOR, IME.DAT, IME.REZ
P4 « izpiSe datoteke v racunalniski ucilnici D1-413. Primer:

$SP4 IME.FOR, IME.DAT, IME.REZ

Za vse ukaze velja:
—  Ce verzijo datoteke izpustimo, radunalnik vzame najvisjo.

— Skoraj vsi ukazi dopusc€ajo zamenjavo in s tem posploSitev imena, tipa ali verzije ali
samo katerega njihovega dela z zvezdico '*'. Primer: ukaz DIR *.FOR izpiSe na ekran

vse datoteke s poljubnim imenom in tipom FOR.
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8 UPORABNI PRETVORNIKI MED MERSKIMI ENOTAMI

Pretvorniki med merskimi enotami so vzeti iz prirocnika Perry's Chemical Engineers'

Handbook®. Dober vir pretvornikov je tudi Mednarodni sistem merskih enot in znakov*.

Omenijeni priro¢nik je zelo koristen pripomocek, v katerem so poleg pretvornikov zbrane tudi

informacije o zakonitih merskih enotah, merskem sistemu, znakih in Stevilih, fizikalnih

veli€inah, veli¢inah in enotah v kemiji in drugem.

8.1 Dolzina

Da pretvoris pomnozi
iz \' z
angstrom inch 3,937x107°
angstrém meter 1x1071°
angstrom mikron 1x107*
centimeter angstrom 1x108
centimeter foot 0,03281
centimeter inch 0,3937
centimeter meter 0,01
centimeter micron 10000
fathom foot 6

fathom meter 1,8288
foot meter 0,3048
furlong meter 201,168
furlong milja 0,125
hand meter 0,1016
inch meter 0,0254
kilometer milja 0,6214
mikron meter 1x107°
mikromikron mikron 1x107°
mikron angstrom 1x10*
mikron meter 1x107°
milja (nauti¢na) foot 6080
milja (nauti¢na) milja (US statut) 1,1516
milja foot 5280
milja meter 1609,3
milimeter meter 0,001
milimikron mikron 0,001
mil inch 0,001

mil meter 2,54x107°
svetlobno leto meter 9,46055%x10"°
yard meter 0,9144
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8.2 Masa

Da pretvoris pomnozi
iz \ z

carat (metric) gram 0,2
drams (zdravila ali zlato) ~gram 3,888
dram gram 1,7719
grain ~gram 0,06480
grain pound 1/7000
gram ~dram 0,5644
gram dram (zdravila in zlato) 0,2572
gram ~grain 15,432
gram kilogram 0,001
gram ~ pound 0,0022046
gram pound (zdravila in zlato) 0,002679
kilogram ~pound 2,2046
ounce kilogram 0,02835
ounce ~ounce (zdravila ali zlato) 0,9115
pound grain 7000
pound ~ kilogram 0,45359
pound pound (zlato ali zdravila) 1,2153
slug ~ gee pound 1

slug kilogram 14,594
slug ~pound 32,17
ton (long) kilogram 1016

ton (long) ~pound 2240

ton (metric) kilogram 1000

ton (metric) ~pound 2204,6
ton (metric) ton (short) 1,1023
ton (short) ~ kilogram 907,18
ton (short) pound 2000
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8.3 Prostornina

Uporabni pretvorniki med merskimi enotami

Da pretvoris pomnozi
iz \' z

acre-feet kubi¢ni meter 1233
barrel (oil) ~ kubi¢ni meter 0,15899
barrel (oil) gallon 42

barrel (US liquid) ~ kubi¢ni meter 0,11924
barrel (US liquid) gallon 31,5

board foot ~ cubic foot 112
bushel (US dry) cubic foot 1,2444
bushel (US dry) ~ kubi¢ni meter 0,03524
cord cubic foot 128

kubi¢ni centimeter cubic foot 3,532x107°
kubiéni centimeter gallon 2,6417x107*
kubiéni centimeter ounce (US fluid) 0,03381
kubi€ni centimeter ~quart (US fluid) 0,0010567
cubic foot bushel 0,8036
cubic foot ~ kubicni centimeter 28317
cubic foot kubi&ni meter 0,028317
cubic foot ~ cubic yard 0,03704
cubic foot gallon 7,481
cubic foot liter 28,316
cubic inch kubi&ni meter 1,6387x107°
cubic yard kubiéni meter 0,76456
gallon (US liquid) barrel (US liquid) 0,03175
gallon kubicni meter 0,003785
gallon cubic foot 0,13368
gallon gallon (imperial) 0,8327
gallon liter 3,785
gallon ounce (US fluid) 128

liter cubic foot 0,03532
liter kubiéni meter 0,001

liter gallon 0,26418
mililiter kubi€ni centimeter 1

minim (US) kubicni centimeter 0,06161
ounce (US fluid) kubi&ni meter 2,957x107°
pint (US liquid) kubi¢ni meter 4,732x107
quart (US liquid) kubi¢ni meter 9,464x10™
ton (British shipping) cubic foot 42

ton (US shipping) cubic foot 40
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8.4 Temperatura

Uporabni pretvorniki med merskimi enotami

Da pretvoris

Vstavi temperaturo v izraz

iz enote v enoto
°C K TIK =t/°C+273,15
5
oF K TIK = (5) (t/°F + 459,67)
5
oR K T/K:(EJT/OR
K °C t1°C = TIK - 273,15
5
oF oC t/°C = (5) (t/°F - 32)
5
R °C t1°C = [5} T/°R - 273,15
9
K oF tI°F = (Ej (T/K - 459,67)
9
°C °F t°F = (gjt/oc +32
R oF tI°F = T/°R — 459,67
9
K °R T/OR:(EJT/K
9
°C R TI°R = (Ej (t/°C +273,15)
oF R TI°R = t/°F + 459,67

0°C =32,2°F =273,15K =491,67°R
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8.5 Tlak

Uporabni pretvorniki med merskimi enotami

Da pretvoris pomnozi
iz \' z
atmosfera milimeter Hg (pri 32 °F) 760
atmosfera dyn per square centimeter 1,0133><106
atmosfera newton na kvadratni meter 101325
atmosfera foot of H,O (pri 39,2 °F) 33,9
atmosfera gram na kvadratni centimeter 1033,3
atmosfera inch of Hg (pri 32 °F) 29,921
atmosfera pound per square foot 2116,3
atmosfera pound per square inch 14,696
bar atmosfera 0,9869
bar newton na kvadratni meter 100000
bar pound per square inch 14,504
centimeter Hg (pri 0 °C) atmosfera 0,013158
centimeter Hg (pri 0 °C) foot of H,O (pri 39,2 °F) 0,4460
centimeter Hg (pri 0 °C) newton na kvadratni meter 1333,22
centimeter Hg (pri 0 °C) pound per square foot 27,845
centimeter Hg (pri 0 °C) pound per square inch 0,19337
centimeter H,O (pri 4 °C) newton na kvadratni meter 98,064
foot of H,O (pri 39,2 °F) newton na kvadratni meter 2989
gram na kvadratni centimeter pound per square foot 2,0482
gram na kvadratni centimeter pound per square inch 0,014223
inch of Hg (pri 60 °F) newton na kvadratni meter 3376,9
inch of H,O (pri 60 °F) newton na kvadratni meter 248,84
inch of Hg (pri 60 °F) newton na kvadratni meter 3386,389
inch of H,O (pri 39,2 °F) newton na kvadratni meter 249,082
kilogram na kvadratni centimeter  pound per square inch 14,223
pound-force per square foot newton na kvadratni meter 47,88
milimeter Hg (pri 0 °C) newton na kvadratni meter 133,32
milibar newton na kvadratni meter 100
pascal newton na kvadratni meter 1

pound per square foot atmosfera 4,725x107
pound per square foot kilogram na kvadratni meter 4,882
pound per square inch atmosfera 0,06805
pound per square inch kilogram na kvadratni centimeter | 0,07031
pound per square inch newton na kvadratni meter 6894,8
torr (pri 0 °C) newton na kvadratni meter 133,322
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8.6 Energija

Da pretvoris pomnozi
iz \' z

B.t.u. kalorija 252

B.t.u. centigrade heat unit 0,55556
B.t.u. foot pound 7779
B.t.u. horsepower hour 3,929x107™
B.t.u. joule 1055,10
B.t.u. liter atmosfera 10,41

B.t.u. cubic foot atmosphere 0,3676
B.t.u. kilowatt-ura 2,930x107*
kalorija B.t.u. 3,968x107°
kalorija foot pound 3,087
kalorija joule 4,1868
kalorija liter atmosfera 4,130x1072
kalorija horsepower hour 1,559x107°
centigrade heat unit B.t.u. 1,8

erg joule 1,0x1077
elektron volt joule 1,60210x107"°
cubic foot atmosphere foot pound 2116,3
cubic foot atmosphere liter atmosfera 28,316
foot poundal B.t.u. 3,995x107°
foot poundal joule 0,04214
foot poundal liter atmosfera 4,159x107*
foot pound B.t.u. 0,0012856
foot pound kalorija 0,3239
foot pound foot poundal 32,174
foot pound horsepower hour 5,051x107"
foot pound kilowatt-ura 3,766x10~7
foot pound liter atmosfera 0,013381
foot pound-force joule 1,3558
joule (abs) B.t.u. (poprecna) 9,480x107*
joule (abs) kalorija (poprec¢na) 0,2389
joule (abs) cubic foot atmosphere 0,3485
joule (abs) foot pound 0,7376
joule (abs) kilowatt-ura 2,7778x1077
joule (abs) liter atmosfera 0,009869
kilokalorija joule 4186,80
kilokalorija kilowatt-ura 0,0011626
kilowatt-ura B.t.u. 3414
kilowatt-ura foot pound 2,6552x10°
liter atmosfera cubic foot atmosphere 0,03532
liter atmosfera foot pound 74,74
centigrade heat unit B.t.u. 1,8
watt-ura joule 3600
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8.7 Splosna plinska konstanta

Uporabni pretvorniki med merskimi enotami

Vrednost Enota za

R R T V4 | 4 n energijo
1,9872 cal/(mol K) K - - mol cal

8,31434 J/(mol K) K Pa=N/m? m>  mol J

8,3130 J/(mol K) K Pa m®>  mol J (int)
8,31434x10" | erg/(mol K) K  N/dm? mm®  mol erg

82,057 cm?® atm/(mol K) K atm cm®  mol atm cm®
0,082057 (L atm)/(mol K) K atm L mol atm L

62,361 mmHg L/(mol K) K mmHg L mol mmHgL |
0,08314 bar L/(mol K) K bar L mol bar L
0,08478 (kg/cm?L)/(mol K) K  kglom? L mol kg/ocm?L
8314,34 J/(kmol K) K Pa=N/m? m®>  kmol J

8314,34 m® Pa/(kmol K) K Pa m®  kmol Jo
8314,34 kg m?/(s® kmol K) K Pa=zkg/(ms®) m®  kmol J=kg m%s?
0,082057 m? atm/(kmol K) K atm m®  kmol atmm’
6,319 cmHg m®/(kmol K) K  cmHg m®  kmol cmHg m®
1,314 atm ft*/(Iomol K) K atm ft® lbmol  atmft® |
998,9 mmHg ft¥/(Ibmol K) K mmHg ft3 lbmol mmHg ft*
1,9872 chu ali pcu/(lbmol K) K - - Ibmol chu ali pcu
1,9872 Btu/(Ibmol °R) R - - lbmol Btu

1545,3 ft Ibf/(Ibmol °R) °R - - lbmol  ftloy |
0,0007805 hp hr/(lbmol °R) R - - lbmol hp hr
0,0005819 kw hr/(Ibmol °R) °R - - lbmol kw hr

0,7302 atm ft*/(Ilbmol °R) °R atm ft3 lbmol atm ft*

21,85 inHg ft*/(Ibmol °R) °R inHg ft® lbmol  inHgft® |
555,0 mmHg ft*/(lbmol °R) °R  mmHg ft® lbmol mmHg ft°
10,731 Ib f£*/(in? Ibmol °R) °R  Ib/in? ft> lbmol b ft*/in?
10,731 ft® Ibf/(in” Ibmol °R)  °R  Ibf/in? ft® lbmol Ibf/in? ft*
10,731 psi ft*/(Ibmol °R) °R  psi ft® lbmol  psiftt |
1545,0 ft Ib/(Ibmol °R) R Ib/ft’s ft> lbmol ft Ib
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