CALCULUL VALORILOR SI VECTORILOR PROPRII
ALE UNOR MATRICI CU AJUTORUL CALCULATOARELOR
ELECTRONICE DACICC-1 SI DACICC-200 '
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fn aceasti lucrare se prezintd o adaptare pentru calculatoarele DACICC-1 si
DACICC-200 a algoritmului lui Jacobi pentru calculul valorilor si vectorilor pro-
prii ale unor matrici simetrice. Pe baza algoritmului adaptat s-au intocmit pro-
grame pentru cele doud calculatoare, care au fost utilizate in rezolvarea unor
probleme din domeniul chimiei.

1. in multe aplicatii cu caracter tehnico-gtiintific intervine studiul
valorilor gi vectorilor proprii ale unor matrici. Astfel de probleme referi-
toare la matrici de diferite ordine apar si in studiul unor substanfe or-
ganice, cum sint de exemplu hidrocarburile.
fn literatura de specialitate se cunosc mai multe metode pentru

determinarea valorilor si vectorilor proprii cum ar fi : metoda Tui Jacobi
[1], & lui Krilov [2], sau metoda datd de Givens [1]. Metodele folosite cu
succes la un calculator electronic sint metodele iterative care permit
obtinerea rezultatelor cu o precizie dinainte stabilitd, chiar §i pentru
matrici de rang mare. ‘
. fn lucrarea de fatdi se prezintd o adaptare pentru calculatoarele

DAcice-1 §i DACICC-200 a algoritmului lui J acobi pentru calculul
valorilor gi vectorilor proprii ale unor matriei gimetrice.
Pe baza algoritmului adaptat s-au intocmit programe pentru cele
_ doudl calculatoare care au fost utilizate in rezolvarea unor probleme din
domeniul chimiei.

2. Metoda lui Jacobi se bazeazi pe urmitoarea teoremi : Dacd
A este o matrice simetricd de rangul n, atunct existd o matrice ortogonald @
astfel ca ’

QTAQ = D,
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unde D este o ; .
, matrice al :
valorile proprii € cdres element .
pT'L@ ale mat Y on nie de pe d’L .
b e atricer agonalg ivals o
QT reprezints iy anspusa matrziéi egmentele extmdiagonalg ﬁ;f;%czpaéa in,
. nule, iq,

19 = 1= 020, -+ &Y sin?6, — 2t5; " sin6, cosby,

1 — 1= 5in?0, 4 1%~ cos?0; + 2tf;7Y sinb; cos by,

Algoritmul congts,
L nstd in :
nale, cu proprietates, - determinarea unuj $ir {8} de matrici o ; 0
(1) rh0go.

lim

om0 8= Q. (= 4 = = [ — 1§V sin 26, + Y cos20,,

Vom nota,
@) T, = §1S7, . g7 (1) i =t (i p sij+ q)
ERE~1 ... 07 Sl Sz ASY .
NPENYA b= { o
unde FTO = 4. ’ ( 17 Z} .. .)’ ﬂnde 1, J = 1, ey T
1e Transformirile (8—(11) se aplicd asupra acelor elemente %, pentru

(3) . care elementul #c" verificd relafia :

VU, = ( t(k) 2 1/2

& L 12) 1852 | > i
gi i%£7
(4) unde v, = W , o fiind o constantd datd (pentru accelerarea procesu-
n n (o3
e =Y ¥ [thpe jui de convergentd se ia o egal cu rangul matricii A).
i=1 41 in acest caz alegem parametrul 0, astfel ca 1, = 0.
Dacd relatia (12) nu este indeplinitd, atunci :

g ¥
Olle L .
(k) { q

Din (10) rezulté :

(5) Wiy = i
W1 W 1w, <y, pentru toti % §i lim »
De aici rezulty . e
(6) =
| hm Tk ) D. ﬁg 20k = 1 - p, 4 - .
Si d hreo — [t — "]
congsiders, »
m elementele matricei 8, astfe] - I
. 1 ¢ind
St Qe __ -
w = 8% = cog %, 8% =1 dacs i p S

§ Zq&q (p7q=17 7”)
vom lua
Pentru simplificarea calculului la calculatoarele electronice se uti-

lizeazd formulele urméitoare :

@ 85 = — 8% = sine, W _ ¢ 4
Din (2) ? Py =0 0 celelalte cazuri
N in rezultd o3 '
lindu-ge : cd Ty = 87T,
e ajutorul formulelor : © 8, elementele matricii 7T, caleu- + [\ (W) A
_ (o +le oo sgn(w)
By = 151 0050, — g0-1) 005 0y #( 20 ) sin 0 = 20 cos0
k=t~ 8in G, *
N — D g p = 120 — L.

IR ’
(J'#p sau j = g)

() . yk=1) s
by = #" sing, - 151 cog g,
’
Aceste transformiri se fac asupra tuturor elementelor 15D nare sa-

tisfac relatia (12).
Convergenta procesului iterativ este asiguratd de faptul cd transfor-

mirile (8)—(11) verificd conditiile (5)

() . k1
U’ = 15" cosb, — 11 sing
3]

(9)
(i 5 p sau i g)

(k) ___ g(b—1) _»
Ly =tk 'sin@, + 151 oog 6,
b
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Fie p >0 un numir dat, care se alege tinindu-se cont de Precizi,
Pe care dorim s-0 avem in obtinerea rezultatelor, i fie :

Vr z(“p‘) V1
c

unde v, = v, iar o reprezint§ rangul matricei.
Algoritmul se opregte la iteratia k dacs :

(13) Vi < vg.

Pentru calculul vectorilor proprii se utilizeazs formuls :

r,':i-rl

_ Inifializarea
matricel §

unde
'Rk == Slsz "o Sk?

iar elementele matricii R, se calculeazs dupd formulele :

iy = rE=Yecosh,_, — riE-b sin@,_,,

k k—1) o3 k-1
(15) ) = =V sinb, , + 1Y cos,,

rif = r{~Y pentru j == p sau j = g,

h J=1,...,n.

=I5 g:=2

Schema logicd a algoritmului este datd in figurile 1 si 2.

pzg-l Q

3. Utilizind algoritmul de mai sus s-au efectuat programe pentru
calculatorul pacico-1 si DACTCC-200.

La introducerea datelor in calculatorul DAcCICO-1 se folosegte un
procedeu special, care permite numai memorarea elementelor a;; pentru
care ¢ = j.

Elementele matricii se introduc sub forma :

*G ) (elr.qll» THR y>{p:=p*1]
ind:=0 md:;-—l /a[/? ‘l]/; ﬁ
Delerminarea
'r-—-——————-—-r-(fTMR > /mrm.?)

~erorii 3 sta=
bilirea condifiei
de ferminare

(16) Gray yzy ooy Quny Qogy Bogy «vvy Ogyy .. o Bn_1,n-13 Un_1 ny Oy, -

Un element oarecare a;;, al matricei A, utilizat in calcul 1a un moment
dat se determini din girul (16) dupd algoritmul dat de urmitoarea schems
logicé (fig. 3), unde [ay] este adresa primului element din girul (16) iar
[a;;] este adresa elementului ai; .

Dupé cum se vede, sirul (16) permite efectuarea calculelor memorind
doar G—(EE_‘——:-[—) elementele in loc de o2 elemente.

Fig. 1
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| mini=05 (V1-V3) |

L+
C /77/'/7;[1 = omega:=—1

l omega:= sign (min) x VZ/\/VZ* + min? I

Calcvlvl vnghivivi
de rotafie

l;iﬂ t:=omega/\/2 (1+\/T- omega®?)
L cost:=

Simefrizarea

V Ti=ali,p] c;s t-aliglsint |
lal7.0] :=ali,p]sin t+afiglcost |

{77:=s[i,p] ca.s: —s [4,q]sint |

(s[i,q]:=s[i,p] sint *+s[4,q]cos t) y

{alp, o]-=Vicos2t+V3 sin?t -2 Vsin ¢ ‘
e cos t l

L?T(,',q]: =VIsia?i+ V3cas?t+2V2sint cos t ]
¥

{elpq):=(VI-V3)sint cast+Ve(eos?t sint) )

[eg.0]: = 2[p.q]

Efectvares vnei rotati

Fig. 2
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Acest fapt permite sporirea capacitétii memoriei, dind posibilitatea
5 se calculeze valorile proprii ale unor matrici a ciror ordin este cel
mult 32.

Programul la la calculatorul DACICO-1 este intocmit in cod-magind
cuprinzind 500 instructiuni. Acest program utilizeazé subrutinele stan-

‘7/#/‘3/‘8 din programul
principal

+

(= [on ]+ (2o)(G-1) +2j-1| IF,'J-].: [an]#(26-1) 1) 21

lesire Ja programul principal

Fig. 3

dard care permit efectuarea calculator in virguld mobild. Pentru matrici
de rang mai mare decit 14 se utilizeazd si memoria externd pe tambur mag-
netic.

La calculatorul DACICC-200 s-au intocmit doud programe: Ppro-
gramul VLPR §i subrutina JCB, care permit calculul valorilor §i vectori-
lor proprii pentru matrici de rangul maxim n = 35.

Programul VLPR are o lungime de 1000 de cuvinte gi este seris in
codul calculatorului. Subrutina JcB a fost intocmitd in limbajul DACICC-
FORTRAN. Ele nu utilizeazd supervizorul, folosese doar programele de
convertire,

4 Ta calculatornl DAcIcc-1 s-a efectuat caleulul valorilor proprii
ale unor matrici ce intervin in studiul spectrului in infrarogu ale unor
substante, a structuril decaceanulindicobaltului (IT), a anilinei etc. Ran-
gul acestor matrici fiind 4 = n = 8 calculul valorilor proprii a durat intre
5’ si 20’, durata introducerii datelor si scoaterea rezultatelor fiind negli-
jabild in raport cu timpul necesar efectuirii caleulului. Calculul continud
pind la obtinerea a doud matrici T §i Ty, ale ciror elemente de pe dia-
gonala principald coineid.

La calculatorul DACICC-200 programele VLPR si JcB au fost
aplicate la diverse matrici de diferite ordine. Ca exemplificare amintim
aplicarea lor la matrici de ordinul 32 care intervin in studiul tetramenu-
lui 1, 3, 5, 7 si a tetramenului simetric 1, 3, 6,8 utilizati in studiul hidro-
carburilor.

Programul VLPR, aplicat la o astfel de matrice permite obiinerea
rezultatelor respective cu o eroare mai mics decit 1073 in cca. b minute
de calcul. In acest timp se mai adaugé timpii de introducere §i extragere
a datelor, primul fiind neglijabil (20 secunde), iar al doilea este cca 4

minute.
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Subrutina JoB aplicats la aceea§i martice a obtinut rezultatele
‘0 eroare mai micd decit 10™7 in aproximativ o ord de calcul, ¢

. T : Ia de  timpii de jy,
‘troducere §i extragere a datelor fiind cei mentionati anterior,

Din aceste exemple se observi ci programele de mai g

. : . Us dau yp
‘randament mare in calculul valorilor proprii la calculatorul pa.

CICC-200,
Primit la redactie la 5.02.1970

Institutul de caleul,
Cluj

CALCUL DES VALEURS ET DES VECTEURS PROPRES
DE CERTAINES MATRICES A I’AIDE DES ORDINATEURS ~
DACICC-1 ET DACICO-200.

(RESUME)

Dans ce travail on aborde un probléme de calcul effectif des valeurs et des vecteurs pro-
/pres des matrices & I’aide de certains ordinateurs a performances moyenne et petite, Dans ¢g
but, on a adapté pour les ordinateurs DACICG-1 et DACICC-200, ’algorithme de Jacobi an
-cas des matrices symétriques. A I’aide de I’algorithme adapté on a élaboré des programmes pour
Jes deux ordinateurs, qui ont été utilisés A la résolution de certains problémes

ida chimie. Les programmes ont été congus de maniére 4 permettre I’utilisation
nelle de la mémoire du calculateur,

du domaine de
la plus ration-
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