5. Современный Фортран
5.1. Обзор технологий современного Фортрана
Фортран – один из первых алгоритмических языков в истории человечества, изначально разрабатывался, как язык для решения вычислительных задач. Современный язык также в первую очередь ориентирован на решение вычислительных задач. За более чем пятидесятилетнюю историю он значительно изменился, но, несмотря на все изменения, язык сохранил основные черты:
•        простота кода, хорошая читаемость программ;
•        высокая скорость компиляции и выполнения программ;
•        быстрота первоначального освоения;
•        совместимость с предыдущим синтаксисом.
Главное преимущество современных версий языка – поддержка современных технологий программирования, таких как объектно-ориентированное и параллельное программирование.
Структура программы на Фортране
Структура программы на современном Фортране имеет такой вид:
         program name
         блок описания данных
         исполняемые операторы
         end program name
или такой
         program name
         блок описания данных
         исполняемые операторы     
         end
здесь name – имя программы.
Следует помнить, что современный Фортран – язык достаточно свободного синтаксиса, и первая строка, начинающаяся со служебного слова program может отсутствовать.
Описание переменных
В Фортране по прежнему существует определение переменных по умолчанию. Переменные в Фортране можно не описывать. Если имя переменной начинается с букв i, j, k, l, m, n, то переменная считается переменной целого типа (integer). Все остальные переменные являются переменными вещественного типа (real). Этим способом определения переменных и их типов следует пользоваться с осторожностью.
Управление определением переменных по умолчанию осуществляется с помощью оператора implicit. Оператор implicit в простейшем варианте может отменять принцип определения переменных в Фортране по умолчанию. В этом случае оператор имеет вид: implicit none.
В более сложном варианте этот оператор изменяет правила определения переменных по умолчанию. В этом случае оператор имеет вид: implicit type (a[,a]...)[type (a[,a]...)...].
Здесь type – oдин из стандартных скалярных типoв данных языка Фортран, a – буквa или диапазон букв, определяемый пepвoй и пocлeднeй буквaми диапазона, расположенными в алфавитном порядке и разделёнными символами «-».
Оператор implicit работает только в программной единице. Он не изменяет типа любой внутренней функции.
Программная единица может иметь больше одного оператора implicit. Однако операторы implicit должны предшествовать всем другим операторам спецификаций в данной программной единице. Одна и та же буква не может использоваться в операторе implicit более одного раза. Далее приведён пример использования оператора implicit для переопределения принципа "по умолчанию" для целых чисел.
implicit integer (a-d,u,x-z)
Оператор описания переменных в языке Фортран имеет вид: type name   или   type list
Структура оператора описания переменной с одновременным присваиванием начального значения будет такой:
type :: name=value
Здесь type – имя типа данных, name – имя переменной, value – начальное значение, присваиваемое переменной, list – список переменных, разделённых запятыми.
Типы данных
К основным скалярным типам данных языка Фортран относятся целые, вещественные, комплексные, логические и символьные.
1. Integer - стандартный целый тип во многих современных компиляторах. Переменные целочисленного типа могут занимать в памяти компьютера один, два, четыре или восемь байт (integer(1), integer(2), integer(4), integer(8)).
2. Стандартный вещественный тип во многих современных компиляторах – это тип real(4). Переменные вещественного типа могут занимать в памяти компьютера четыре, восемь, десять или шестнадцать байт.
3. В Фортране существует встроенный комплексный тип переменных complex. Примеры описания комплексных чисел:
complex(4) c1
complex :: i1 = (0.0, 1.0)
complex(16) :: z= (2.0, 3.0) ! 2+3i
       4. Logical - логический тип, который может принимать только два значения - true или false. Существует четыре логических               типа logical(1) logical(2) logical(4) logical(8), которые занимают 1, 2, 4 или 8 байт в памяти.
       5. Данные типа character в памяти компьютера всегда занимают один байт. Объявление переменной для хранения 1                         символа:
character key
character(1) ch
character(LEN = 1) symbol
 Ввод-вывод в Фортране
Оператор ввода из стандартного потока ввода имеет следующий вид: 
· read f, <список переменных>
· read (n,f[,ERR=m1][,END=m2]) <список переменных>
Оператор вывода общего вида может быть записан следующим образом: write(n, f[,ERR=m1][,END=m2])<список переменных>
Оператор вывода в стандартны поток имеет следующий вид: print f,<список переменных>
Здесь: n – номер канала ввода или вывода, f – спецификация формата, m1, m2 – метки операторов, на которые передается управления при ошибочном и нормальном завершении работы оператора, <список переменных> – вводимые или выводимые переменные, если в списке несколько переменных, то они разделяются запятыми.
Параметры ERR и END необязательны. В качестве спецификации формата f может быть метка оператора FORMAT, символьная переменная или символьная константа. Если в качестве спецификации формата используется символ *, то будет осуществляться бесформатный ввод-вывод. В этом случае пользователь не сможет повлиять на форму вывода значений.
Оператор Format имеет вид: m FORMAT(с1, с2, ..., сn)
Где m – обязательная метка оператора; с1, с2, ..., сn – список управляющих символов и спецификаций формата.
Для каждого типа данных существует своя спецификация:
· Для целых величин – спецификация I и G;
· Для вещественных величин – F, E и G;
· Для вещественных величин двойной точности – D и G;
· Для логический величин – L и G;
· Для текстовых величин спецификация A.
Операторы условного перехода
Оператор условного перехода существует в нескольких формах.
Первая форма: if (логическое условие) оператор
Вторая форма: 
if (логическое условие) then
операторы
else
операторы
end if
Третья форма:
if (логическое условие) then
операторы
elseif (логическое выражение) then
операторы
else
операторы
end if
 Оператор выбора
Оператор выбора имеет вид:
select case(выражение)
case(список значений)
операторы
case(список значений)
операторы
case default
операторы
end select
Выражение должно иметь целый, логический тип или тип CHARACTER*1. Список значений состоит из константных выражений соответствующего типа, разделенных запятыми или двоеточиями.
Операторы цикла
Оператор do имеет вид:
do [label] x=xn,xk[,dx]
операторы
[label] end do
Шаг изменения переменной цикла равен единице и в этом случае шаг изменения  переменной можно опустить.
Более универсальная форма оператора цикла имеет следующий вид:
do [label] while (условие)
операторы
[label] end do
Это классический цикл с предусловием.
Оператор перехода
goto label передает управление оператору с меткой label.
Пустой оператор continue остался для совместимости со старыми версиями языка.
Оператор pause приостанавливает выполнение программы. Синтаксис программы следующий: pause x
Здесь x – числовая константа или строка символов. При выполнении происходит следующее: на экран выводится слово pause и x.
Оператор stop x заканчивает программу. При использовании компилятора gfortran слово stop на экран выводится, а при использовании компилятора ifort – нет.
Оператор exit [label] служит для выхода из цикла (помеченного меткой label).
Оператор cycle заканчивает текущий шаг цикла (выход из текущего шага цикла).
Массивы в Фортране
В Фортране определены статические и динамические массивы. Статические массивы можно описать так:
dimension имя_массива([нижняя граница:]верхняя граница[,...])
В Фортране могут быть определены массивы до 7 измерений. По умолчанию нижняя граница равна 1, двумерные массивы хранятся по столбцам, многомерные массивы находятся в памяти так: сначала изменяется первый индекс, затем второй и т. д. Если тип массива отличается от типа по умолчанию, то его можно описать: тип имя_массива
Массив можно описывать и в операторе: тип имя_массива([нижняя граница:]верхняя граница,...)
Динамические массивы описываются со специальным атрибутом allocatable: имя[allocatable] описатель измерений
Описатель измерений динамического массива определяет только размерность и имеет вид ( : , : , ... , : )
Для выделения памяти следует использовать оператор: allocate(name1(d1, d2, … ,dn ), name2(d1, d2, … ,dn ), ... [,state=ierr])
Где name –  имя массива; d1, d2,...,dn - диапазон изменения индексов; n - размерность массива; ierr –  целочисленная переменная, возвращающая код ошибки.
Освобождение памяти, которая была выделена массиву с помощью оператора allocate, осуществляется оператором deallocate
deallocate(namelist[,state=ierr])
Где namelist – список имен массивов, ierr – целочисленная переменная, возвращающая статус попытки освобождения памяти. Результаты обращения к элементу динамического массива, когда память ему не выделена, непредсказуемы.
Рассмотрим пример программы с массивами на Фортране. В ней представлены основные стандартные приёмы работы с массивами на Фортране.
program pro1
implicit none
real (16) a(21), b(21), c(21), h
integer i,n
n=20
h=1.0/n
write (*,*) "h=",h
a=0     !Обнуляем элемента массива a
do i=1,n   
a(i+1)=a(i)+h     !Формируем массив a,как арифметическую последовательность.
end do
write (*,*) 'Массив А'
write (*,1) a    !Вывод массива a
1 format(21(f8.2,1x))
 write (*,*) 'Массив sin(А)'
write (*,3) sin(a)
!3 format(f8.3,1x)     ! Два варианта формата вывода массива
3 format(21(f8.3,1x) )
b=cos(a)     !Формируем массивы b, c
c=b+exp(-a)
write (*,*) "Массивы a,b,c"
write (*,2) (i,a(i),b(i),c(i),i=1,n+1)    ! Ещё один вариант вывода массива или его фрагмента
!2 format("i=",i2," a=",f7.2,1x,& !"b=",f10.3,1x,"c=",f10.3)
2 format(21("i=",i2," a=",f7.2,1x,& "b=",f10.3,1x,"c=",f10.3/))   ! Сравните 3 варианта формата с меткой 2
!2 format (21("i=",i2," a=",f7.2,1x,& !"b=",f10.3,1x,"c=",f10.3))
end
Результаты работы программы:
 h=   5.00000007450580596923828125000000000E-0002
 Массив А
    0.00     0.05     0.10     0.15     0.20     0.25     0.30     0.35     0.40     0.45     0.50     0.55     0.60     0.65     0.70     0.75     0.80     0.85     0.90     0.95     1.00
 Массив sin(А)
   0.000    0.050    0.100    0.149    0.199    0.247    0.296    0.343    0.389    0.435    0.479    0.523    0.565    0.605    0.644    0.682    0.717    0.751    0.783    0.813    0.841
 Массивы a,b,c
i= 1 a=   0.00 b=     1.000 c=     2.000
i= 2 a=   0.05 b=     0.999 c=     1.950
i= 3 a=   0.10 b=     0.995 c=     1.900
i= 4 a=   0.15 b=     0.989 c=     1.849
i= 5 a=   0.20 b=     0.980 c=     1.799
i= 6 a=   0.25 b=     0.969 c=     1.748
i= 7 a=   0.30 b=     0.955 c=     1.696
i= 8 a=   0.35 b=     0.939 c=     1.644
i= 9 a=   0.40 b=     0.921 c=     1.591
i=10 a=   0.45 b=     0.900 c=     1.538
i=11 a=   0.50 b=     0.878 c=     1.484
i=12 a=   0.55 b=     0.853 c=     1.429
i=13 a=   0.60 b=     0.825 c=     1.374
i=14 a=   0.65 b=     0.796 c=     1.318
i=15 a=   0.70 b=     0.765 c=     1.261
i=16 a=   0.75 b=     0.732 c=     1.204
i=17 a=   0.80 b=     0.697 c=     1.146
i=18 a=   0.85 b=     0.660 c=     1.087
i=19 a=   0.90 b=     0.622 c=     1.028
i=20 a=   0.95 b=     0.582 c=     0.968
i=21 a=   1.00 b=     0.540 c=     0.908

5.2. Встроенные функции работы с массивами
Сечение массива
В современном фортране существует возможность обратиться не только к отдельному элементу, массиву целиком, но и к части массива. Часть массива в литературе по Фортрану называется сечением. Сечение определяется тремя необязательными параметрами xn:xk[:dx].
Присвоить элементам массива a с номерами с 10 до 25 значение -13: a(10:25)=-13
Сечение может использоваться в большинстве функций работы с массивами, точно также, как и массив целиком.
Операторы where, forall    
При обработке массивов, иногда возникает ситуация, когда элементам массива, удовлетворяющим некому условию, необходимо присвоить определенные значения. Для упрощения написания подобных алгоритмов в современном Фортране присутствует оператор where следующей структуры:
where (логическое условие массив)
операторы присваивания массивов
[elsewhere
операторы присваивания массивов]
end where
Например:
integer :: b(5) = (/ 1, -1,1,-1,1 /)
where(b > 0) b = 2 * b
print *, b    !        2       -1      2       -1      2
Для присваивания некоторых элементов массива, удовлетворяющих условию, также можно воспользоваться оператором forall следующей структуры: 
forall(переменная цикла=сечение[,логическое условие массив])
оператор присваивания массивов
end forall
В качестве пример использования рассмотрим задачу обнуления нечётных отрицательных элементов массива a(100).
forall(i=1:100,2,a(i)<0)
a(i)=0
end forall
По существу forall – это параллельно выполняющийся цикл. В цикле do тело цикла выполняется для каждого значения переменной цикла, а в цикле forall тело цикла выполняется одновременно для всех значений переменной цикла. Различие между forall и do хорошо демонстрирует следующий пример:
implicit none
integer ::n=20, i
real r(20)
real ::h=0.5
r=0
do i=2,n
r(i)=r(i-1)+h
enddo
print *,'r после do'
print 1, r
r=0
forall(i=2:n)
r(i)=r(i-1)+h
end forall
print *,'r после forall'
print 1, r
1 format(20(f5.1,1x))
end
Результаты работы программы следующие
 r после do
  0.0   0.5   1.0   1.5   2.0   2.5   3.0   3.5   4.0   4.5   5.0   5.5   6.0   6.5   7.0   7.5   8.0   8.5   9.0   9.5
 r после forall
0.0   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5   0.5
Функции работы с массивами
Рассмотрим функции современного Фортрана, позволяющие автоматизировать и ускорить численные алгоритмы обработки массивов и матриц.
1. Функция умножения матриц matmul очень эффективно реализует алгоритм умножения матриц вещественного, целого, логического или комплексного типа.
c=matmul(a,b)
Для поэлементного умножения матриц на Фортране достаточно записать c=a*b.
2. Функции maxval и minval вычисляют максимальное (минимальное) значение массива при выполнении некоторого условия.
maxval(a[, mask=логическое условие])
minval(a[, mask=логическое условие])
Пример
maxval(a, mask=a<0)    ! Найти  максимальное отрицательное число в массиве.
minval(x, mask=x mod 2 == 0)   ! Найти минимальное чётное число в массиве.
3. Функции maxloc и minloc вычисляют индекс максимального (минимального) значение массива при выполнении некоторого условия.
maxloc(a[, mask=логическое условие])
minloc(a[, mask=логическое условие])
Пример
maxloc(a, mask=a<0)   ! Найти номер максимального отрицательного числа в массиве.
minloc(x, mask=x mod 2 \= 0)    ! Найти индекс минимального чётного числа в массиве.
4. Функция sum вычисляет сумму элементов массива при выполнении некоторого условия.
sum(a[, mask=логическое условие])
Пример
sum(a(1:25:2), a<0)    ! Найти сумму отрицательных элементов массива a(25) с нечётными индексами.
5. Функции lbound(x) и ubound(x) возвращают одномерные массивы нижних и верхних значений индексов всех измерений массива x.
6. Функция transponse(a) возвращает транспонированную матрицу.
7. Функция dot_product(a,b) вычисляет скалярное произведение двух векторов.

5.3. Комассивы в Фортране
Кроме поддерживаемых в других языках программирования технологий параллельного программирования OpenMP и MPI, в новый стандарт языка Fortran-2008 включены встроенные средства распараллеливания Co-Arrays (комассивы), которые могут быть реализованы в системах как с распределенной, так и с общей памятью.
Программа, содержащая комассивы, выполняется асинхронно несколько раз. Каждая работающая копия программы (image) имеет свои локальный набор данных. Для получения максимальной производительности число работающих копии программы не должно превышать количество процессоров. Комассив объявляется с помощью обычного описания массива и описателя codimension [*]. Так оператор
real(8), codimension [*] :: x(200), y(100)
определяет два вещественных комассива x и y размерностью 200 элементов, которые определены в каждой копии (image) программы.
К данным, объявленным как комассив, можно обратиться из любой копии программы. В нашем примере обращение x(70)[3] означает значение x(70) в третьей копии исполняемой программы. Обращение к данным, описанным как комассив, без квадратных скобок относится к текущей копии программы. Например, y(150) – сто пятидесятый элемент массива y в текущей копии. Передача данных между копиями программы осуществляется с помощью обычного оператора присваивания.
Современный стандарт Fortran-2008 определяет функции num_images() и this_image() для вычисления количества копий и номера текущей копии программы соответственно.
В Fortran-2008 были введены операторы синхронизации:
· sync all – барьерная синхронизация всех копии;
· sync images – барьерная синхронизация группы;
· операторы блокировки lock и unlock управляют доступом к данным;
· конструкция critical ... end critical создает критическую секцию для выполнения кода только одной копии.
На момент написания статьи комассивы полностью поддерживались только в компиляторе ifort. Для компиляции программы с комассивами необходимо использовать строку, подобную следующей
ifort -coarray -coarray-num-images=n file.f90 –o file
В качестве примера приведён фрагмент кода программы численного интегрирования на интервале [a;b] с использованием технологии комассивов:
real(8), codimension[*] :: integral
…
h=(b-a)/n
s=0.0
sync all
call system_clock(x1,y1)
!Вычисление частичной суммы в текущей копии программы.
do i= this_image(),n,num_images()
x=a+h*(i-1)
s=s+f(x)
enddo
integral=s*h
sync all
if (this_image() == 1) then
!Сборка интеграла в первои копии
do i=2,num_images()
integral=integral+integral[i]
enddo
end if
 Программа ленточного алгоритма умножения матриц с использованием технологии комассивов:
real(8) :: res[*]
real(8),allocatable:: c(:,:)[:]
real(8),allocatable :: a(:,:),b(:,:)
integer :: i,j,kn,x1,y1,x2,y2,r,p
n=2000
allocate(a(n,n),b(n,n),c(n,n)[*])
…
sync all
r=this_image()
p=num_images()
jn=(r-1)*n/p+1
jk=r*n/p
! Формирование полосы матрицы в каждой из копии программы.
! В связи с тем, что в Фортране матрицы хранятся по столбцам, то разбиваем на полосы матрицу B 
!(jn-начало полосы, jk — конец полосы) и формируем полосам матрицу C одним оператором Фортрана
c(:,jn:jk)=matmul(a,b(:,jn:jk))
sync all
if (this_image() == 1) then   ! Сборка сформированных лент матрицы в первой копии
do r=2,p
jn=(r-1)*n/p+1
jk=r*n/p
C(:,jn:jk)=C(:,jn:jk)[r]
enddo
endif
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