RECENZJE

Algebraiczne metody rozwigzywania
rownania Schrodingera

Wiodzimierz Salejda, Michat H. Tyc, Marcin Just: Algebra-
iczne metody rozwigzywania réwnania Schrédingera, Wydaw-
nictwo Naukowe PWN, Warszawa 2002, s. 190.

Mechanika kwantowa, ktérej symbolem jest réwna-
nie Schrodingera, dostarcza teoretycznego aparatu po-
zwalajacego wyjasniaé podstawowe wtasnosci materii. Do
potowy XX w. teoria ta mogta by¢ jedynie wykorzysty-
wana do analizy najprostszych uktadéw, gdyz ztozonosé
obliczeniowa bardziej skomplikowanych probleméw me-
chaniki kwantowej przekraczata istniejace wéwczas moz-
liwosci rachunkowe. To samo ograniczenie dotyczyto ba-
dania zjawisk opisywanych klasycznymi réwnaniami ru-
chu, a takze rozwigzywania ztozonych zagadnien tech-
nicznych. Radykalne zmiany nastapity wraz z upowszech-
nieniem sie dostepu do elektronicznych maszyn liczacych.
Rozwdj komputerdw i superkomputerdw, ktéremu towa-
rzyszyt staty postep w tworzeniu numerycznych algoryt-
méw pozwalajacy na efektywne wykorzystanie dostep-
nych mocy obliczeniowych sprawit, ze mozliwa stata sie
teoretyczna analiza ztozonych uktadéw atomowych i mo-
lekularnych oraz modelowanie zagadnien mechanicznych.
Dos¢ powiedzied, ze dzisiaj uzytkownik przecietnego kom-
putera przenosnego dysponuje moca obliczeniowa po-
rownywalng z t3, jaka okoto 10 lat temu miat ostatni
z listy 500 najszybszych superkomputeréw na Swiecie
(www.top500.0rg).

Jeszcze do niedawna rozwdj i utrzymywanie arsena-
6w broni jadrowej wymagaty przeprowadzania prébnych
wybuchéw. Teraz specjalne programy i najwieksze instala-
cje superkomputerowe umozliwiajg ich symulowanie i wir-
tualna analize proceséw starzenia sie broni jadrowej. Po-
prawa bezpieczenstwa samochodéw w dalszym ciagu wy-
maga testéw zderzeniowych, ale wiele préob mozna juz
przeprowadza¢ na samym komputerze. Ksztatt karose-
rii mozna optymalizowaé, wykorzystujac wyniki préb wy-
konywanych w wirtualnych tunelach aerodynamicznych.
Najnowszy model samolotu Boeinga (777) powstawat
catkowicie w wirtualnej rzeczywistosci. To tylko kilka naj-
bardziej spektakularnych przyktadéw S$wiadczacych za-
rowno o wspaniatych mozliwosciach wspétczesnych syste-
mow komputerowych, jak i stopniu zaawansowania metod
obliczeniowych fizyki oraz techniki.

Jest zatem rzecza niezmiernie istotna, zeby studenci
fizyki (w szczegdlnosci fizyki komputerowej), kierunkéw
politechnicznych, a moze tez i informatyki byli zaznaja-
miani z praktycznymi sposobami rozwigzywania réwnan
opisujacych zjawiska fizyczne, czyli odpowiednimi algo-
rytmami stuzacymi do numerycznego rozwigzywania row-
nan rézniczkowych, oraz z konkretnymi realizacjami tych
algorytméw. Chodzitoby o doktadne zrozumienie sposo-
béw rozwigzywania tego typu zagadnien, umiejetnos¢ do-
brania odpowiedniego algorytmu, ocene uzyskiwanej do-
POSTEPY FIZYKI

TOM 56 ZESZYT 1

ktadnosci i zaleznosci jakosci otrzymywanych wynikéw od
stosowanego sprzetu (procesordéw), wybranej precyzji ob-
liczen, zastosowanych kompilatoréw oraz poziomu opty-
malizacji kodéw. Ta wiedza moze sie okazaé niezbedna
nie tylko w przypadku koniecznosci napisania wtasnego
programu do rozwigzywania konkretnego réwnania, ale
takze woéwczas, kiedy trzeba bedzie skorzystaé z goto-
wego pakietu i oceni¢ przydatnos¢ dostepnych w nim al-
gorytmoéw.

Dobrze zatem sie stato, ze dzieki wydawnictwu PWN
w ksiegarniach dostepna jest omawiana ksigzka Salejdy,
Tyca i Justa, stanowiaca cenne uzupetnienie podrecz-
nikéw poswieconych metodom numerycznym. Powstata
ona na podstawie wyktadéw z metod komputerowych
fizyki oraz fizyki komputerowej wygtaszanych przez jej
pierwszego autora na Politechnice Wroctawskiej w ostat-
nich latach. Poniewaz mam uwagi dotyczace uktadu
ksiazki, dalej nie bede omawiat jej zawartoSci w porzadku
kolejnosci rozdziatéw.

Réwnanie Schrodingera, podobnie jak wiele innych
réwnan rézniczkowych fizyki klasycznej i kwantowej, daje
sie rozwigza¢ $cisle (analitycznie) tylko w bardzo nielicz-
nych, prostych przypadkach. W praktyce zmuszeni jeste-
Smy rozwigzywac takie réwnania w sposéb przyblizony,
np. zastepujac pochodne wystepujace w réwnaniu przez
réznice skonczone, co oznacza zamianeg Scistego rozwia-
zania na jego przyblizenie w postaci szeregu wartosci wy-
znaczonych na wybranej siatce punktéw (w najprostszym
przypadku pierwsza pochodna mozna przybliza¢ przez ilo-
raz réznicowy). W rozdziale 5 podrecznika przedstawiono
zagadnienie dyskretyzacji ogélng metoda Guardioli—Rosa,
a takze omoéwiono szczegélne przypadki, m.in. metode
pieciopunktowa oraz metode Lindberga.

Dyskretyzacja réwnania Schrodingera prowadzi do
algebraicznego zagadnienia wartosci i wektoréw wta-
snych. Najpierw w rozdziale 3 przedstawiono algorytm
Martina—Deana wyznaczania wartosci wtasnych macierzy
symetrycznych tréjdiagonalnych oraz rekurencyjng me-
tode Dy, Wu, Spratlina i Zhenga wyznaczania wektoréw
wiasnych. Natomiast rozdziat 6 zostat poswiecony omé-
wieniu metod wyznaczania wartosci i wektoréw wtasnych
dla petnych macierzy symetrycznych. Zostaty w nim prze-
dyskutowane metody: QR i QL, diagonalizacji Jacobiego,
potegowa, iteracji odwrotnych oraz mniej znana metoda
,dziel i rzadZ".

Rozdziat 9 poswiecono przedstawieniu i oméwieniu
wynikéw testow obliczeniowych, ktére zostaty wykonane
przy uzyciu niektérych z omawianych w ksigzce metod.
Testy przeprowadzono dla kilku wybranych funkgji energii
potencjalnej, dla ktérych znane s3 $ciste, analityczne roz-
wiazania réwnania Schrodingera (potencjaty: oscylatora
harmonicznego, Morse'a, Konwenta i kulombowski). Ta-
kie podejscie umozliwia ocene bezwzglednej jakosci za-
stosowanej metody dyskretyzacji w zaleznosci od liczby
punktéw siatki, doktadnosci warunkéw brzegowych i do-
ktadnosci operacji zmiennopozycyjnych, pozwala takze
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na analize efektywnosci zastosowanych algorytmoéw roz-
wigzywania zagadnienia wtasnego.

Osobny rozdziat (rozdz. 7) zawiera krétkie przed-
stawienie zagadnien fizyki ciata statego i fizyki atomo-
wej, ktére mozna sprowadzi¢ do rozwigzania réwnan typu
stacjonarnego réwnania Schrodingera lub algebraicznego
zagadnienia wtasnego. Autorzy omawiajag m.in. drgania
jednowymiarowego tancucha atoméw, ruch czastki w sfe-
rycznie symetrycznym potencjale wigzacym, atom wo-
doru w zewnetrznym statym polu elektrycznym, kropke
kwantowa i supersie¢ w polu magnetycznym. Teoretyczny
charakter tego rozdziatu zostat zréwnowazony przez za-
mieszczenie zestawu ok. 30 zadan, ktére zachecaja czy-
telnika do wyznaczania i analizowania numerycznych roz-
wigzan konkretnych probleméw. Réwniez inne rozdziaty
(szczegblnie 3, 5 i 6) zawieraja zadania pomagajace
w zrozumieniu omawianych w nich zagadnien algoryt-
micznych i numerycznych.

Lekture omawianego podrecznika utatwiaja dodatki
zawierajace wybrane elementy algebry liniowej, sposoby
przyblizania pochodnych przez réznice skonczone i zasady
klasycznej aproksymacji Padégo. Sadze jednak, ze ksiazka
powinna zostal uzupetniona o dodatek poswiecony
omoéwieniu zagadnien zwigzanych z reprezentacja liczb
zmiennopozycyjnych oraz ich arytmetyka (w standardzie
IEEE 754), a takze problemowi dokfadnosci obliczen.

Do ksigzki dotgczona jest ptyta CD zawierajaca pliki
zrédtowe procedur w jezyku Fortran 77, ktére s3 czeScia
programéw stuzacych do badania doktadnosci i szybkosci
dziatania poszczegdlnych algorytméw, wyznaczania funk-
cji falowych oscylatora harmonicznego, a takze program
MARRS (Metody Algebraiczne Rozwigzywania Réwna-
nia Schrodingera) w wersji dla systemu Windows. Pro-
gram MARRS (omawiany szczegétowo w jednym z roz-
dziatéw ksiazki) pozwala rozwigzywac stacjonarne réwna-
nie Schrodingera dla dowolnego ksztattu jednowymiaro-
wych studni potencjatu. Wedtug Autoréw program ten
jest ,przyjaznym uzytkownikowi instrumentem badaw-
czo-dydaktycznym w dziedzinie mechaniki kwantowe;j i fi-
zyki struktur niskowymiarowych, przydatnym zaréwno dla
pracownikéw naukowych, jak i studentéw”. W tym kon-
tekscie brakuje mi wyraznego okreslenia zasad jego wyko-
rzystywania; dotyczy to takze innych programéw fortra-
nowskich dotaczonych do ksiazki. Program MARRS po-
wstat jako praca magisterska jednego z autoréw ksiazki,
a wydanie recenzowanej ksiazki byto mozliwe przy udziale
finansowym Komitetu Badan Naukowych i Politechniki
Wroctawskiej. Uwazam, ze s3 to dostateczne powody,
aby ten program byt dostepny w postaci zrédtowe] (wraz
z dokumentacja), a bytoby jeszcze lepiej, gdyby byt roz-
powszechniany na zasadach powszechnej licencji publicz-
nej GNU (GNU General Public License) lub podobnej
(patrz www.gnu.org/home.pl.html). Sadze bowiem, ze

tego typu prace finansowane z budzetu panstwa powinny
by¢ udostepniane bez zbednych ograniczen!. Obecna wer-
sja programu zawiera usterki (patrz Dodatek w interneto-
wej wersji recenzji, www.fuw.edu.pl/~postepy/dodatki),
ktére datoby sie stosunkowo tatwo usunaé pod warun-
kiem dostepu do plikéw zrédtowych programu.

Pobiezny rzut oka na spis tresci ksiazki ujawnia, ze
rozdziaty maja bardzo nieréwna objetos¢ i nieco zaskaku-
jacy ukfad. Oto po rozdziale 2 definiujacym zagadnienia
do rozwigzywania nastepuje rozdz. 3 o metodach wyzna-
czania wartosci i wektoréw wtasnych macierzy tréjdia-
gonalnych, a za nim bardzo krétki (zaledwie trzystroni-
cowy) rozdziat o réwnaniu masy efektywnej, tematycznie
pasujacy raczej do rozdz. 2. Sadze zatem, ze Autorzy
powinni rozwazy¢ wtaczenie rozdz. 4 do rozdz. 2, zmie-
niajac odpowiednio jego tytut, np. na ,Wybrane réwnania
mechaniki kwantowe] jako algebraiczne zagadnienia wia-
sne”, a bezposrednio za nim umiesci¢ rozdz. 5.

Sadze takze, ze powinno nastapié scalenie rozdz. 3
z rozdz. 6. Za takim podejéciem przemawia kilka argu-
mentéw. Przede wszystkim, przeniesienie wstepu rozdz. 6
na poczatek rozdz. 3 uczynitoby lekture tego drugiego
fatwiejsza dla czytelnika mniej zorientowanego w tej pro-
blematyce. Z owego wstepu wynika, ze zagadnienie alge-
braiczne o macierzy gestej i symetrycznej warto uprasz-
cza¢ do postaci tréjdiagonalnej, wiec bytoby rzecza na-
turalng, gdyby pierwszy podrozdziat zostat poswiecony
oméwieniu przeksztatcen przez podobienstwo wykorzy-
stywanych w procesie redukcji (pp. 6.1.1 i 6.1.2) oraz
samej metodzie Householdera (jej obecno$¢ w $rodku
rozdz. 6, jako p. 6.5, jest mato uzasadniona). Dalej po-
winny nastepowac osobne podrozdziaty poswiecone wy-
znaczaniu wartosci i wektoréw wtasnych tréjdiagonalnych
(obecny rozdz. 3) i petnych (rozdz. 6) macierzy syme-
trycznych. Poza tym krétki rozdz. 10 powinien by¢ uzu-
petnieniem rozdziatu poswieconego rozwigzywaniu sta-
cjonarnego réwnania Schrodingera.

Mam nadzieje, ze dotaczona do recenzji lista szcze-
gbtowych uwag o zawartos$ci i formie ksigzki, a takze zata-
czonych programach, utatwi przygotowanie Autorom jej
poprawionego wydania (dalsze uwagi mozna znalez¢ w in-
ternetowej wersji recenzji).

Oto kilka uwag ogdlniejszej natury.

— W przedmowie Autorzy pisza, ze wspodtczesng tech-
nike komputerowa charakteryzuje wyktadniczy wzrost wy-
dajnosci mikroprocesoréw mierzony czestoscia taktowa-
nia tych uktadéw. W rzeczywistosci wzrost wydajnosci,
o ktérym mowa, jest wypadkowa wzrostu czestosci oraz
zmian w architekturze procesoréw i mierzony jest liczba
operacji zmiennopozycyjnych, ktére procesor jest w sta-
nie wykona¢ w ciggu sekundy.

— Opis metody elementéw skonczonych (s. 17) jest nie-
zwykle skromny. Brakuje takze odnosnikéw do pozycji

1 Warto w tym miejscu wspomnieé, ze prace prowadzone w USA pod koniec lat 60. ubiegtego stulecia na specjalne
zaméwienie Departamentu Obrony doprowadzity do powstania otwartych protokotéw komunikacyjnych, dzieki czemu mozliwe
stato sie powstanie Internetu, a idea dostgpu do rozproszonych danych w postaci stron WWW z aktywnymi odsytaczami

zrodzita sie w CERN-ie.
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poswieconych tym bardzo popularnym i szeroko stosowa-
nym metodom. Moim zdaniem zaliczenie metody macie-
rzy przejscia do metod typu elementéw skonczonych jest
niewfasciwe. ldea rozbicia przedziatu catkowania na pod-
przedziaty i zszywania rozwigzan jest podobna, ale w me-
todach elementéw skonczonych rozwigzanie jest przy-
blizane przez wielomiany, natomiast w metodzie macie-
rzy przejécia zagadnienie jest rozwigzywane analitycznie
i liczba przedziatéw jest mata, bo wynika z fizyki zagad-
nienia, a nie ze wzgledéw numerycznych.

— Dlaczego nie zawsze daje sie wyznacza¢ wektory wta-
sne prosta metoda rekurencyjna (p. 3.3.1)? Czy argu-
menty Wilkinsona, na ktére powotuja sie Autorzy, nie sa
wystarczajaco zwarte, by mozna byto je przytoczy¢ w ca-
fosci, zamiast odsytal czytelnika do podrecznika, ktéry
zwykle nie jest fatwo dostepny? Na s. 61 Autorzy odwo-
tuja sie do metody przesuwania widma wartosci wtasnych
zaproponowanej przez Wilkinsona, ale nie podaja (nawet
w zarysie), na czym ona polega.

— Podrozdziat 6.7 powinien nazywa¢ sie ,Metoda dia-
gonalizacji Jacobiego”, a nie ,Metoda Jacobiego”, aby
odrézni¢ ja od iteracyjnej metody Jacobiego rozwigzywa-
nia duzych uktadéw réwnan liniowych.

— W algorytmie Grama—Schmidta (algorytm 6-18, s. 91)
zdefiniowano warunek przerwania przez » = 0. Wydaje
sie, ze ten warunek liniowej zalezno$ci powinien by¢ uza-
lezniony od doktadnosci maszynowe;j.

— Nalezatoby sie spodziewaé, ze wszystkie wyniki za-
mieszczone i dyskutowane w rozdz. 9 (,Doktadnosé
i szybko$¢ algorytméw”) bedzie mozna fatwo odtworzyé
za pomoca dotaczonych do ksigzki programéw fortranow-
skich. Niestety, pojawiaja sie pewne drobne rozbiezno-
$ci, ktére chyba wynikaja stad, ze cze$¢ danych zamiesz-
czonych w tabelach otrzymano w ramach arytmetyki
zmiennopozycyjnej okreslonej przez standard IEEE 754,
a cze$¢ w ramach rozszerzenia tego standardu (dostep-
nego w procesorach z rodziny x86). Zabrakto mi na
ptycie CD zestawu danych wejsciowych do odtworzenia
wspomnianych wynikéw testéw, a takze prostego pliku
Makefile, ktéry pozwolitby skompilowac potrzebne proce-
dury i utworzy¢ programy testowe. Takie podejscie uta-
twitoby korzystanie z tych programéw, a takze umozliwia-
foby tatwa analize zastosowanych metod numerycznych
pod wzgledem optymalizacji, uzycia réznych kompilato-
réw itp.

— Nie wydaje sie wtasciwe odejscie od powszechnie sto-
sowanej definicji liczby cyfr znaczacych (s. 135). W rezul-
tacie w tabelach rozdz. 9 liczby cyfr znaczacych przyjmuja
wartosci utamkowe. Sadze, ze do $ledzenia zmian doktad-
nosci kolejnych wartosci wtasnych lepiej bytoby postugi-
wal sie pojeciem btedu wzglednego zamiast logarytmu
wartosci bezwzglednej tego btedu. Jedli juz przyjaé zmie-
niong definicje, to w tabelach powinny by¢ podawane
wartosci wiasne z wszystkimi 16 (a nie 14) cyframi, gdyz
woéweczas trudno zrozumieé, dlaczego wyniki numeryczne,
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ktére s3 identyczne z wynikami analitycznymi (w ramach
podanej doktadno$ci) maja r6zn3 liczbe cyfr znaczacych.
— Dodatek C powinien zawieraé wzory okreslajace
wielomiany interpolacyjne Newtona—Gregory'ego (oparte
o progresywne i wsteczne réznice skoficzone) i Stirlinga
(oparte o réznice centralne). Utatwitoby to uzasadnienie
podanych wzoréw na pochodne, a takze rozwigzywanie
zataczonych zadan.

Recenzowana ksigzka jest starannie opracowana od
strony graficznej, ale, niestety, nie mozna tego powiedzie¢
o jej redakcji. Wystepuja w niej liczne jezykowe niezrecz-
nosci, anglicyzmy i btedy interpunkcyjne. Oto gar$¢ przy-
ktadéw.

— Autorzy uzywaja terminu ,macierz rozrzedzona"
w miejsce stosowanego w popularnych podrecznikach ter-
minu ,,macierz rzadka” (patrz podrecznik Metody nume-
ryczne G. Dahlquista i A. Bjorka). Wydawnictwo PWN
powinno dbaé o zachowanie jednolitosci terminologiczne;j
w wydawanych przez siebie pozycjach, a tylko w ostatecz-
nosci przyjmowac inny (by¢ moze lepszy) termin, przywo-
tujac jednak termin zastepowany.

— Zamiast ,formufa” powinno by¢é ,wzdr’, zamiast
»aproksymacja” — ,przyblizenie” (np. na s. 23 mamy
»postugiwaé sie pojeciami wartosci wiasnej i funkcji wta-
snej, majac na mysli ich aproksymacje”). W programie
MARRS pojawiaja sie wrecz ,hinty"!

— Skréty moga by¢é pomocne, ale nie nalezy ich
naduzywaé. Zamiast RS powinno sie pisaé ,réwnanie
Schrodingera” . Jezeli juz skréty maja by¢ uzywane, to po-
winny by¢ definiowane przed pierwszym uzyciem (zatem
informacja o autorach algorytmu, ktéra pojawia sie na po-
czatku p. 3.3, powinna znalez¢ sie na poczatku rozdz. 3).
— Nas. 61 pojawia sie pojecie ,epsilona maszynowego”,
ktére zostato wczesniej zdefiniowane (przypis 4 na s. 25),
ale chyba prosciej i przejrzysciej bytoby napisaé, ze cho-
dzi o doktadno$¢ maszynowa (w najgorszym razie nalezy
odestaé czytelnika do wspomnianego przypisu). W skoro-
widzu brak hasta , doktadno$¢ maszynowa”.

— Na's. 69 uzyto oznaczenia ©F, ktére zostato zdefinio-
wane w innym rozdziale, wiec warto bytoby czytelnikowi
poméc w znalezieniu stosownego miejsca przez dodanie
odsytacza.

W podsumowaniu chciatbym podkresli¢, ze recen-
zowana ksigzka stanowi wartosciowg pozycje i moze
by¢ z pozytkiem wykorzystana przez wszystkich pragna-
cych zapoznal sie ze sposobami dyskretyzacji i algo-
rytmami rozwigzywania algebraicznego zagadnienia wta-
snego. Dziwi mnie jedynie, ze tak doswiadczone i zastu-
zone wydawnictwo jak PWN wykazato sie sporym bra-
kiem starannosci i nie poddato ksigzki wtasciwemu pro-
cesowi edytorskiemu.

Jacek Kobus

Instytut Fizyki UMK
Torun
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Oto pozostate, bardziej szczegbtowe uwagi, ktére na-
sunety mi sie podczas lektury recenzowanej ksigzki.
— Nazewnictwo zastosowane w dodatku C budzi¢ musi
zastrzezenia. Zamiast ,formuta rézniczkowania do przodu
rzedu O(s)" (wzér C.2) nalezatoby raczej pisaé ,wzér
rzedu O(s) oparty o skonczone rdznice progresywne”.
Zamiast ,réznica centralna rzedu O(s2)" (wzér C.3) po-
winno byé ,wzér rzedu O(s?) oparty o centralne réznice
skonczone”. Podobnie powinny zostaé poprawione opisy
pozostatych wzoréw, gdyz nie ma czegos takiego jak réz-
niczkowanie do przodu i réznice centralne jakiego$ okre-
$lonego rzedu doktadnosci.
— Czy nie lepiej zamiast ,aproksymacja »do przodu«,
»do tytu«” pisaé ,aproksymacja »w przdd« i »w tyt«"
(s. 165)7
— Czy (skonczony) zbidr wartosci moze stanowi przy-
blizenie funkcji (s. 16)? Czy nie lepiej bytoby powiedzieé,
ze te wartosci przyblizaja Sciste rozwigzanie w zadanych
punktach?
— Na s. 57 mamy zdanie: ,Zanim zajmiemy sie bli-
zej wspomnianymi algorytmami, opiszemy przeksztatce-
nia ortogonalnego podobienstwa, ktérymi bedziemy sie
postugiwac”, ktére taczy niepoprawna polszczyzne z an-
glicyzmem (similarity orthogonal transformation). Tytut
p. 6.1 takze wymaga zmiany.
— Na s. 156 przed definicja B-9 pisze sie: ,zdefiniujmy
transformacje macierzy przez podobienstwo”, ale po-
tem w definicji (B-9) i w innych miejscach Autorzy po-
stuguja sie mniej zgrabnym terminem , przeksztatcenie
podobienstwa”. Dalej, na s. 160, mamy ,zdiagonalizo-
wacé za pomoca przeksztatcenia unitarnego podobien-
stwa”.
— Na's. 23 mamy ,wejéciowego réwnania” zamiast ,wyj-
$ciowego réwnania”, a na s. 62 — ,,Ortogonalno-trdjkatnej
dekompozycji wejsciowej macierzy do postaci macierzy
tréjkatnej”, a powinno chyba by¢ ,Rozktadu wyjsciowe;j
macierzy tréjdiagonalnej do gdrnej postaci trojkatnej za
pomoca macierzy ortogonalnej”. Sadze, ze nalezy raczej
w tym kontekscie pisaé o macierzy ,wyjéciowe]” zamiast
.wejsciowe]", przez analogie do okreslenia ,punkt wyj-
$cia”, na oznaczenie miejsca, od ktérego co$ rozpoczy-
namy. Termin ,macierz wejSciowa” sugeruje raczej ma-
cierz zawierajaca dane poczatkowe (wejéciowe) do pro-
gramu komputerowego.
— Na s. 23. mamy: ,Stajemy zatem przed konieczno-
$cig rozwigzania metodami numerycznymi AZW dla ma-
cierzy tréjdiagonalnej duzych rozmiaréw”. Czy nie lepiej
bytoby napisaé: ,Stajemy zatem przed koniecznoscia roz-
wigzania algebraicznego zagadnienia wtasnego metodami
numerycznymi dla macierzy tréjdiagonalnej duzych roz-
miaréw" ?
— Na s. 101 jest: ,Rozpatrzmy dynamike elektronu
w jednowymiarowym uktadzie, poruszajacego sie w po-
tencjale” ; poprawniejsze bytoby: ,Rozpatrzmy uktad jed-
nowymiarowy, w ktérym elektron porusza sie w polu po-
tencjatu”.
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— Nieporadnie zredagowane s3 akapity: czwarty na
s. 138 i pierwszy na s. 141 oraz przedostatnie zdanie do-
datku A.8 (mamy np. ,Zweryfikowa¢ numerycznie orto-
gonalno$¢ obliczonych wektoréw wiasnych w obu przy-
padkach”).

— Dlaczego przeprowadzane jest zerowanie pozadiago-
nalnego elementu T;.;; za pomoca obrotéw Givensa,
skoro obroty te stuza do sprowadzania macierzy syme-
trycznej do postaci tréjdiagonalnej (s. 58, wzér 6.5)7
Trzeba chyba wyraznie odréznic obroty Givensa od trans-
formacji Givensa, ktéra stuzy do przeprowadzania redukcji
macierzy. Czy nie lepiej stosowal ogdlnie przyjeta termi-
nologie (np. uzywana w cytowanym juz podreczniku Me-
tody numeryczne) i méwi¢ o obrotach ptaskich, metodzie
Jacobiego, metodzie Givensa, a nie o obrotach Jacobiego
i Givensa?

— Ostatnie zdanie na s. 61 jest niezrozumiate. Dlaczego
koszt redukcji macierzy petnej do postaci trdjdiagonal-
nej ma zaleze¢ od tego, czy pdzniej bedziemy wyzna-
czaé wartosci i wektory wtasne, czy tylko wartosci wta-
sne? (Przy okazji trzeba zwréci¢ uwage na przyjecie nieco
mylacych oznaczen. Mianowicie, na poczatku rozdziatu
(s. 56) przez A oznaczono macierz petna, na s. 60 ma-
cierz trdjdiagonalng, aby u dotu strony 61 znowu ozna-
cza¢ tym symbolem macierz petna).

— Na s. 17 niepotrzebnie sugeruje sie czytelnikowi, ze
baza {¢(l)} jest ortogonalna, ale przedstawione wyprowa-
dzenie z tego zatozenia nie korzysta. Zamieszczony na tej
samej stronie wzoér okreslajacy warunki ekstremum funk-
cjonatu jest niekompletny.

— Wydaje sig, ze réwnania umieszczone w podpisie pod
rysunkiem 6.2 (s. 59) powinny zosta¢ przeniesione do
tekstu podrozdziatu, aby poprawié czytelnos¢ tego frag-
mentu ksigzki.

— Przy okazji omawiania metody diagonalizacji Jaco-
biego autorzy pisza, ze ,,obroty s3 pomijane, jesli zacho-
dza nieréwnosci |Ay ;| < |Agk| (-..) w takich przypad-
kach od razu przyjmowane jest A;C)l = 0", nie precyzujac,
co oznacza symbol <.

— Przy okazji dyskusji twierdzenia B-23 (s. 161) powi-
nien byé podany odnosnik do odpowiedniej pozycji litera-
tury ([50]). Ten odnos$nik jest podany na s. 78 przy okazji
odwotywania sie do twierdzenia Lownera, ale dla wygody
czytelnika powinien zosta¢ powtérzony.

— Twierdzenie B-24 wraz z dowodem powinno pojawié
sie przed dowodem twierdzenia B-23, a nie po nim.

— Przy okazji trzeba wspomnie¢ o pewnym drobnym
utrudnieniu, na jakie natyka sie uzytkownik programéw
fortranowskich. Pliki na dysku CD zapisane s3 duzymi
literami. Po skopiowaniu ich na twardy dysk program
prec.f nie daje sie uruchomic¢ z przyktadowymi danymi,
bo program zada pliku prec.ini, a jest dostepny tylko
plik PREC.INI (problem ten wystepuje, gdyz systemy
Unix/Linux, w odréznieniu od systemu Windows, rozréz-
niaja wielkie i mate litery). Poza tym préba uruchomienia
programu prec.f (system GNU/Linux, kompilator g77)
konczy sie komunikatem ,Segmentation fault”, tj. naru-
szeniem ochrony pamieci. Jak sie okazuje, jest to spowo-
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dowane sposobem wywotywania przez ten program pod-
programu compna, gdzie wéréd parametréw aktualnych
znajduja sie dwie state w podwdjnej precyzji (£1e38).
Préba ich modyfikacji w podprogramie eigvll (wiersze
40 41)
if (emin.le.-1e+37) emin=vmin
if (emax.ge.+1e+37) emax=vmax

powoduje wystapienie btedu naruszenia pamieci. Zasta-
pienie ich zmiennymi o odpowiednich wartosciach usuwa
problem.

— Procedury napisane w Fortranie powinny zostaé pod-
dane oczyszczeniu, aby ujednolici¢ stosowanie nazw funk-
cji matematycznych. W obecnej wersji mozna spotkad
odwotania do funkcji sqrt i dsqrt, sin oraz dsin.
Poniewaz obliczenia zmiennopozycyjne s3 wykonywane
w podwdjnej precyzji, lepiej jest zastosowal ogdlne od-
wotanie, gdyz program konsolidujacy pobierze z biblioteki
funkcje zwracajace wartosci wtasciwego typu. Dokonanie
tych kosmetycznych zmian moze ufatwié wykorzystanie
tych procedur w rachunkach z zastosowaniem poczwoérne;j
precyzji, jesli dysponujemy kompilatorem, ktéry pozwala
na automatyczne przeksztatcenie wszystkich zmiennych
podwdjnej precyzji w zmienne poczwdrnej precyzji.

* * *

Osobnego, dtuzszego omdwienia wymaga program
MARRS. Jest to program napisany w Srodowisku Del-
phi (obiektowy Pascal), ktéry umozliwia rozwigzywanie
réwnania Schrodingera dla wybranego lub zadanego po-
tencjatu® (program jest wyposazony w edytor wyrazen
algebraicznych).

Uwazam, ze system pomocy dostepny w programie
jest nieporozumieniem. Format oferowany przez ten sys-
tem jest niedostateczny z uwagi na ztozonos$¢ tekstu,
ktéry zawiera wiele wzoréw matematycznych. Lepiej by-
toby albo pozostaé przy plikach w przenosnym forma-
cie PDF (Portable Data Format), albo robi¢ odwotania
do odpowiednich fragmentéw ksiazki lub osobnego pliku
z dokumentacja w formacie PDF®.

Pliki pomocy wymagaja przejrzenia, wygtadzenia
i usuniecia btedéw interpunkcyjnych oraz literéwek. Np.
w ,,Podstawach obstugi programu MARRS” jest ,Ostat-
nia sekcja umozliwia podglad otrzymanych wartosci wta-
snych, oraz ...". ). W ,Testowym arkuszu kalkulacyjnym
MARRSTST .xIs" jest ,,prostrzych”.

Poza tym przy przegladaniu plikdw pomocy nie
dziata wtasciwie przycisk ,Wstecz".

Oto lista innych usterek, na ktére sie natknatem,
korzystajac z programu MARRS.

— Rozwiazania réwnania Schrédingera (funkcje falowe)
pokazywane s3 na tle wykresu energii potencjalnej.
Mozna rysowa¢ funkcje falowe albo kwadraty ich modu-

téw, ktdére sa w programie niepoprawnie okreslone jako
moduty funkcji falowej.

— Zmiana wykresu funkcji falowej na wykres kwadratu
jej modutu (przycisk ,Opcje”) jest nieintuicyjna, gdyz
zamiast naciska¢ na odpowiednio opisany przycisk trzeba
kliknaé na obrazek strzatki.

— Préba uzycia ktérejs z kilku przyktadowych kart ro-
boczych dotaczonych do programu MARRS nie zawsze
konczy sie sukcesem. Po pobraniu karty okno wykresu
nie jest wiasciwie odswiezane. Problemy z od$wiezaniem
wystepuja przy przechodzeniu z jednej karty na druga.
— Wyprowadzanie na zewnatrz programu (eksportowa-
nie) wartosci wtasnej oraz funkcji wtasnej konkretnego
stanu oznacza przekazanie wszystkich policzonych war-
tosci wiasnych, ale tylko jednej wybranej funkcji wtasnej.
Dlaczego nie mozna za jednym zamachem przenies¢ do
arkusza kalkulacyjnego wszystkich rozwigzan albo jakiej$
ich grupy? (Notabene, przycisk powinien by¢ opisany jako
+Eksport”, a nie ,Export”).

— Uzytkownik spodziewa sie, ze jesli wybrat ogladanie
wykreséw kwadratéw modutéw funkeji falowych, to od-
powiednie wartosci beda eksportowane. Tymczasem pro-
gram daje mozliwo$¢ wyprowadzenia z programu tylko
wartosci funkgcji falowych.

— Przy eksportowaniu wartos$ci wtasnych i wybranej
funkcji wtasnej do pliku wéréd dostepnych formatéw nie
ma formatu tekstowego (mozna go jednak wymusié, na-
dajac plikowi rozszerzenie txt, jesli sie akurat zna to
szczegblne zachowanie systemu Windows).

— Powinna istnie¢ mozliwo$¢ zmiany jednostek, w szcze-
gblnosci mozliwosé wybrania jednostek atomowych.

— Sposéb ustalania zakresu energii wtasnych, ktére sa
pokazywane na rysunku, jest niewygodny. Jesli ktos lubi,
to moze mozolnie wyklika¢ odpowiednie zmiany, w prze-
ciwnym razie jest zmuszony edytowaé bardzo starannie
pole mantysy i wyktadnika, gdyz z niewiadomych powo-
déw nie jest aktywne pierwsze pole, wiec trzeba kursorem
najecha¢ na drugie, zeby dokona¢ zmian.

— Jedli dolna krawedz rysunku jest okreslona jako
ujemna, to naciskanie dolnego przycisku powinno powo-
dowaé dalsze zmniejszanie tej wartosci, a nie zmniejsza-
nie jej bezwzglednej wartosci, bo to nie jest oczekiwane
zachowanie.

— Préba wybrania tréjpunktowej metody klasycznej za-
konczyta sie ,wystapieniem nieznanego wyjatku progra-
mowego” .

— Dlaczego po podaniu potencjatu — exp(—22) zakres
energii jest wybierany jako 6.24e+18 (géra i dét)? To
samo dzieje sie przy wpisaniu wzoru okreslajacego inny
potencjat.

— Po uruchomieniu pojawia sie winietka programu,
ktéra powinna po chwili znikaé, aby mozna byto korzystaé

2 Funkcje energii potencjalnej mozna takze zadaé przez zaznaczenie myszka punktéw, ktére faczone sa liniami prostymi.
W razie omytkowego naniesienia punktu nie mozna go usuna¢, lecz zaznaczanie punktéw trzeba zaczaé od poczatku. Moim
zdaniem podwaza to sensowno$¢ takiego trybu wprowadzania danych.

b Dla uzytkownikéw, ktérzy nie maja czytnika plikdw w tym formacie, mozna na ptycie CD umiesci¢ dodatkowo program

Adobe Acrobat Reader.
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z wiasciwego programu. Koniecznos$¢ nacisniecia ,,Enter”
jest irytujaca.

— Do programu zostat wprowadzony potencjat Gaussa
(dodatek A.1, przykfad 12: V. = 1.0, C = 1.0). Przy
prébie wykonania obliczen pojawia sie komunikat W pro-
gramie wystapit nieznany wyjatek programowy" .

— Po wprowadzeniu do programu potencjatu 22 naryso-
wana zostata tylko cze$¢ dla x > 0. Nie mozna zmienié
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zakresu, tj. zaczaé od wartosci ujemnych.

— Po zmianie parametréw i nacisnieciu przycisku ,Licz"
nie nastepuje wiasciwe od$wiezenie ekranu (dopiero wy-
branie ktérej$ z wartosci wiasnych powoduje narysowanie
poprawnej funkgcji wtasnej).

— W giéwnym menu jest przycisk nazwany ,Co pra-
gniesz exportowad” .

[B3]



