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Fortran là ngôn ngữ lập trình bậc cao lâu đời và hiện nay vẫn được dùng phổ biến trên thế giới, nhất là trong lĩnh vực khoa học tự nhiên và khoa học kĩ thuật. Fortran hiện là ngôn ngữ có nhiều ưu thế trong lĩnh vực tính số. Bài báo cáo sử dụng ngôn ngữ lập trình Fortran để nghiên cứu bài toán chuyển pha kim loại – điện môi (MIT) trong mô hình Hubbard (HM) tại lấp đầy một nửa. HM là mô hình lý thuyết đơn giản nhất mô tả hệ điện tử tương quan mạnh. Áp dụng gần đúng thế kết hợp (CPA), tôi nghiên cứu ảnh hưởng của tương tác Coulomb trên một nút đến MIT trong mô hình. Kết quả cho thấy, tại lấp đầy một nửa, khi tương tác Coulomb nhỏ hệ ở pha kim loại. Khi tương tác Coulomb tăng đến giá trị tới hạn, tồn tại chuyển pha từ pha kim loại sang pha điện môi.
1. Giới thiệu về ngôn ngữ lập trình Fortran
Fortran được coi là “ngôn ngữ mở đường cho phần mềm hiện đại” và hiện vẫn được phát triển cho đến ngày nay. Fortran được viết tắt từ cụm từ “Mathematical FORmula TRANslating System” (hệ thống dịch công thức toán học) - một ngôn ngữ biên dịch kiểu mệnh lệnh. Đây là ngôn ngữ lập trình bậc cao xuất hiện ngay buổi đầu của kĩ thuật máy tính do John Backus (1924-2007) cùng một nhóm kỹ sư điện toán thuộc tập đoàn công nghiệp máy tính IBM (International Business Machines) thiết kế và phát triển. Fortran đã tạo ra một bước tiến quan trọng trong lĩnh vực lập trình bằng cách cho phép lập trình viên biểu diễn các phép tính toán và công thức toán học một cách dễ dàng hơn. Điều này giúp giải quyết các vấn đề phức tạp liên quan đến tính toán và mô phỏng trong các lĩnh vực như khoa học, kỹ thuật và nghiên cứu. Ngoài ra, Fortran cũng được sử dụng rộng rãi trong các dự án như mô phỏng thời tiết, thiết kế máy bay và nghiên cứu vật lý hạt nhân. Nhìn chung, Fortran đã giúp đẩy mạnh sự phát triển của công nghiệp máy tính và có tầm ảnh hưởng lớn đối với nhiều lĩnh vực khác nhau [1].
Để tăng cường các tính năng mạnh hơn, phù hợp cho việc chuyển đổi từ hệ máy tính này sang hệ máy tính khác, Fortran đã nhiều lần được chuẩn hoá và cải tiến. 
· Fortran I (1957): Fortran được phát triển bởi IBM vào năm 1957 dưới tên gọi Fortran I. Đây là phiên bản đầu tiên của ngôn ngữ lập trình này, được sử dụng rộng rãi trong các dự án khoa học và quân sự.
· Fortran II & III (1958): Phiên bản Fortran II & III được ra mắt vào cùng năm 1958, với nhiều cải tiến và sửa lỗi so với phiên bản trước đó. Các phiên bản này giúp nâng cao hiệu suất và tính ổn định của các chương trình Fortran.
· Fortran IV (1961): Fortran IV được phát hành vào năm 1961 và đã trở thành phiên bản phổ biến nhất của Fortran. Phiên bản này đưa vào nhiều tính năng mới như mảng đa chiều và kiểu dữ liệu nguyên thủy động.
· Fortran 66 (1966): Fortran 66 là một phiên bản quan trọng của Fortran. Phiên bản này đã đưa vào nhiều cải tiến về cú pháp và kiểu dữ liệu, giúp cho ngôn ngữ trở nên mạnh mẽ và dễ đọc hơn.
· Fortran 77 (1977): Fortran 77 tiếp tục cải tiến và mở rộng ngôn ngữ. Phiên bản này bổ sung nhiều tính năng mới như khai báo kiểu dữ liệu và kiểu dữ liệu tùy chỉnh.
· Fortran 90 (1991): Fortran 90 là một phiên bản với nhiều cải tiến quan trọng với việc đưa vào các tính năng như modules, kiểu dữ liệu tự định nghĩa và quản lý bộ nhớ động.
· Fortran 95 (1997): Phiên bản Fortran 95 tiếp tục phát triển dựa trên Fortran 90 bằng việc thêm vào các tính năng mới như trình quản lý tham chiếu, kiểu dữ liệu con trỏ và cập nhật cú pháp.
· Fortran 2003 và sau này: Fortran đã tiếp tục phát triển với các phiên bản mới như Fortran 2003, Fortran 2008 và Fortran 2018. Các phiên bản này đã đưa vào nhiều tính năng mới như xử lý đồng thời, hỗ trợ chuỗi ký tự, và các cải tiến về hiệu suất. Bản sửa đổi tiếp theo là Fortran 2024 được lên kế hoạch phát hành vào năm 2024.
Hiện nay, các phiên bản được nhiều người dùng nhất là Fortran 77 và Fortran 90. Các phiên bản mới của Fortran được phát triển trên cơ sở các phiên bản cũ chủ yếu bằng cách thêm các tính năng mới và tiện ích mới mạnh hơn nhưng các câu lệnh cơ bản vẫn không đổi. Do đó, việc sử dụng chương trình viết trên các phiên bản khác nhau là không gặp trở ngại [2,3].
Với tốc độ phát triển như vũ bão của ngành công nghệ thông tin, theo thống kê hiện nay có khoảng 700 ngôn ngữ lập trình và con số này vẫn đang tiếp tục tăng lên. Tuy nhiên, Fortran vẫn là một trong những ngôn ngữ lập trình được dùng phổ biến nhất hiện nay trên thế giới nhất là trong lĩnh vực khoa học tự nhiên và khoa học kĩ thuật với nhiều ưu điểm [1].
· Ưu điểm chính của Fortran nằm ở hiệu suất và độ chính xác khi thực hiện các phép toán số học. Độ chính xác làm cho ngôn ngữ này phù hợp cho nghiên cứu khoa học, dự án kỹ thuật, mô phỏng và các phép toán toán học. Khả năng hỗ trợ gỡ lỗi của Fortran cho phép các nhà phát triển nhanh chóng tạo mẫu các chương trình với số lỗi tối thiểu và tiết kiệm thời gian trong quá trình gỡ lỗi.
· Các nhà phát triển cũng có thể sử dụng Fortran cùng với các ngôn ngữ lập trình khác như C++ hoặc Python bằng cách sử dụng các thư viện như Matlab hoặc SciPy. Khả năng tương thích này cho phép họ kết hợp sức mạnh của cả hai ngôn ngữ vào một chương trình. Ngoài ra, Fortran cũng tương thích trên nhiều nền tảng khác nhau bao gồm Linux, Windows và macOS. Do đó, việc giao lưu kết nối với nước ngoài rất thuận lợi nếu chúng ta dùng Fortran làm ngôn ngữ lập trình.
· Bởi vì Fortran là phần mềm mã nguồn mở nên người mới có thể học bằng cách truy cập các hướng dẫn hoặc tài liệu chính thức. Ngôn ngữ có cú pháp và ngữ pháp đơn giản và ít từ khóa và ký tự đặc biệt hơn so với các ngôn ngữ khác, giúp giảm đi sự phức tạp và nhầm lẫn cho người mới.
· Fortran có lịch sử lâu dài do đó đã có nhiều thư viện và module sẵn có cho các nhiệm vụ và vấn đề khác nhau. Các thư viện số học và khoa học phong phú như LAPACK và BLAS, giúp giải quyết các vấn đề phức tạp như giải hệ phương trình tuyến tính và thực hiện phép biến đổi Fourier nhanh.
· Cuối cùng, cộng đồng Fortran lớn và khá tích cực. Họ sẽ cung cấp nguồn tài liệu hữu ích và hỗ trợ cho việc học và gỡ lỗi.
Tuy nhiên, Fortran vẫn có những hạn chế so với các ngôn ngữ lập trình khác
· Cú pháp cổ điển: Cú pháp của Fortran thường được coi là cổ điển và khó đọc hơn so với các ngôn ngữ lập trình hiện đại như Python, C++, hoặc Java. Điều này có thể làm cho việc phát triển và bảo trì mã nguồn trở nên khó khăn hơn.
· Quản lý bộ nhớ thủ công: Fortran không cung cấp cơ chế tự động quản lý bộ nhớ như Garbage Collection trong Java hoặc Python. Người lập trình phải tự quản lý bộ nhớ, điều này có thể dẫn đến lỗi như rò rỉ bộ nhớ hoặc tràn bộ nhớ nếu không cẩn thận.
· Hạn chế trong lập trình đa luồng: Trong quá khứ, Fortran không hỗ trợ đa luồng (multithreading) một cách hiệu quả. Mặc dù một số phiên bản mới đã bắt đầu hỗ trợ đa luồng, nhưng vẫn không mạnh mẽ như một số ngôn ngữ khác.
· Ít hỗ trợ cho lập trình đối tượng: Fortran không được thiết kế ban đầu để hỗ trợ lập trình đối tượng, và các tính năng lập trình đối tượng có thể hạn chế trong các phiên bản cũ hơn của Fortran.
· Chưa phổ biến ở Việt Nam, tài liệu Tiếng Việt còn hạn chế: So với các ngôn ngữ phổ biến khác như Python, JavaScript hoặc Java, cộng đồng người dùng Fortran ở Việt Nam nhỏ hơn, điều này có thể làm cho việc tìm kiếm hỗ trợ và tài liệu Tiếng Việt trở nên khó khăn hơn.
· Khả năng tích hợp với các hệ thống mới: Một số dự án mới và hệ thống không hỗ trợ Fortran hoặc yêu cầu công việc tích hợp với các ngôn ngữ khác, điều này có thể tạo ra thách thức khi sử dụng Fortran để lập trình.
Ngôn ngữ lập trình Fortran có nhiều ứng dụng quan trọng trong các lĩnh vực: 
· Mô phỏng và tính toán khoa học
Fortran thường được sử dụng trong các lĩnh vực như vật lý, hóa học, và sinh học để phát triển các chương trình tính toán phức tạp, mô phỏng thực nghiệm và phân tích dữ liệu.
· Mô hình hóa thời tiết
Ngôn ngữ này được sử dụng để phát triển mô hình dự báo thời tiết và mô phỏng khí hậu. Các ứng dụng này đòi hỏi tính toán cao và hiệu suất.
· Phân tích dữ liệu thống kê
Fortran còn được sử dụng để thực hiện các phân tích thống kê phức tạp trên dữ liệu lớn, chẳng hạn như dự báo và mô hình hóa xu hướng thị trường tài chính.
· Công nghiệp hàng không và không gian
Trong công nghiệp hàng không, Fortran được sử dụng để phân tích và mô phỏng các hệ thống, vận tốc của các tàu vũ trụ và máy bay. Ngoài ra, ngôn ngữ này cũng thường được ứng dụng trong việc tính toán vị trí và quỹ đạo của vệ tinh và đo lường các thông số không gian.
· Công nghệ năng lượng
Trong việc nghiên cứu và phát triển các công nghệ mới về năng lượng, Fortran có thể được sử dụng để tính toán và mô phỏng hiệu suất các loại hệ thống năng lượng, chẳng hạn như tổng hợp năng lượng mặt trời hoặc mô phỏng hoạt động của lò hạt nhân. Trong công nghiệp dầu khí, Fortran được sử dụng để phân tích dữ liệu địa chất, tính toán dự báo về dầu và khí tự nhiên.
· Phát triển phần mềm khoa học
Fortran vẫn được sử dụng để phát triển các ứng dụng khoa học và công nghệ, đặc biệt là trong môi trường nghiên cứu và công nghiệp.
· Tài liệu và giáo dục
Fortran vẫn được sử dụng trong giảng dạy và nghiên cứu trong các lĩnh vực liên quan đến tính toán toán học và khoa học.
Dù đã trải qua nhiều thay đổi nhưng với hiệu suất cao, tính ổn định và sự hỗ trợ từ cộng đồng, Fortran hoàn toàn có thể đáp ứng nhu cầu tính toán phức tạp và tiếp tục đóng góp vào sự phát triển của nhiều lĩnh vực quan trọng trong thế giới hiện đại.
2. Bài toán chuyển pha kim loại – điện môi trong mô hình Hubbard tại lấp đầy một nửa.
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                      	   	             (1)





trong đó, t là tham số nhảy nút lân cận gần nhất, U là tương tác Coulomb trên một nút mạng,  là các toán tử sinh (hủy) điện tử có spin  tại nút i, là kí hiệu cho phép lấy tổng lân cận gần nhất, H.c là thành phần liên hợp Hermite, là toán tử số hạt tại nút i có spin ,  là thế hóa học.
[image: ]
Hình 1. Biểu diễn HM, trong đó t là tham số nhảy nút lân cận gần nhất, U là tương tác Coulomb trên một nút.
Mô hình Hubbard được áp dụng trong nghiên cứu tính chất điện từ của tinh thể với vùng năng lượng hẹp (kim loại chuyển tiếp) [7, 8], nghiên cứu từ do hạt tải linh động (band magnetism) (Fe, Co, Ni, …) [9, 10], chuyển pha kim loại – điện môi Mott [11], siêu dẫn nhiệt độ cao và các vật liệu siêu dẫn mới [12], nghiên cứu các biện pháp tiếp cận và ý tưởng mới trong vật lý thống kê [13]. Tính đơn giản và tính hiệu dụng của HM đã làm cho HM trở nên rất phổ biến. Tuy đơn giản nhưng HM không có lời giải chính xác trừ một số trường hợp đặc biệt là trường hợp một chiều [19] và trường hợp có số chiều bằng vô cùng [20]. Do đó, HM đã được tiếp cận với nhiều phương pháp gần đúng khác nhau. Trong khuôn khổ bài báo cáo, tôi áp dụng gần đúng thế kết hợp (CPA) để nghiên cứu MIT trong HM tại lấp đầy một nửa sử dụng tính số Fortran. 





Trước hết trong gần đúng tương tự hợp kim, ta coi electron có spin hướng lên chuyển động trong trường thế được tạo bởi các electron có spin hướng xuống đông đặc và phân bố theo một cấu hình ngẫu nhiên. Điều đó có nghĩa là coi electron có spin  chuyển động trong trường thế ngẫu nhiên có giá trị bằng U nếu trên nút có sẵn electron với spin  và bằng 0 nếu nút trống. Vì vậy, hệ được mô tả gần đúng như một electron có spin  chuyển động trong trường thế ngẫu nhiên có giá trị bằng U với xác suất  và bằng 0 với xác suất  Khi đó, Hamiltonian (1) có thể viết thành

                                               	                            (2)

trong đó  
với xác suất 

với xác suất 





CPA thay thế ngẫu nhiên  bằng thế đồng nhất . chính là năng lượng riêng của hệ. Hamiltonian của hệ là

  		         		                 (3)
Ta đưa vào hàm Green

                                               				                 (4)
Phương trình chuyển động của hàm Green là

                               (5)
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				   	    		                            (6)
Ta tính vế phải của phương trình (6)

            

trong đó 


 
Từ đó ta có

                                               	            		                 (7)
Phương trình chuyển động của hàm Green

                  

                              	                            (8)
Lấy ảnh Fourier biểu thức (8), ta thu được

			       	    	                            (9)
Lấy ảnh (9) trong không gian xung lượng, ta được

		            	                          (10)

với  là hệ thức tán sắc. Ta có

                     			 			               (11)
Biểu thức hàm Green mạng tinh thể là

			      		    	               (12)


trong đó là hàm mật độ trạng thái (DOS) không tương tác và  là số dương rất nhỏ để mở rộng giải tích. 
Để xác định biểu thức hàm Green trung bình, ta đưa vào định nghĩa hàm trường 


					          		               (13)

Hàm Green với cấu hình có dạng



                                                      [–]–1       	                          (14)
Suy ra

                                                   (15)
Hàm Green được lấy trung bình theo tất cả các cấu hình khả dĩ. Do đó,

                      	                                                                                      (16)
Từ đó,

	                                  (17)
Điều kiện tự hợp của CPA yêu cầu

                                                   	  		                                     (18)
3. Ứng dụng ngôn ngữ lập trình Fortran cho bài toán chuyển pha kim loại – điện môi trong mô hình Hubbard tại lấp đầy một nửa.

Phương trình tự hợp (18) có thể giải bằng phương pháp tính số để tìm ra năng lượng riêng và hàm Green bằng phương pháp lặp (Hình 2). Ban đầu chọn một giá trị của  và từ đó thu được hàm Green mạng (12) và hàm Green trung bình (17). Giá trị năng lượng riêng mới được lấy theo công thức

					  	               (19)




Ta tiếp tục vòng lặp này cho đến khi hội tụ. Chú ý trong tính toán thực tế, để vòng lặp hội tụ, giá trị của  trong công thức (12) lấy trong khoảng 10 đến 10. Sau khi tính được hàm Green , DOS được tính theo công thức

							                        (20)


Đúng
Sai

In: 


(19)
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Hình 2. Sơ đồ khối tính số theo phương pháp lặp.
Tiếp theo, ta sử dụng ngôn ngữ lập trình Fortran 77 để giải quyết bài toán MIT trong HM tại lấp đầy một nửa.
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Kết quả được trình bày sau đây lấy t là đơn vị năng lượng. Kết quả của bài báo cáo được tính cho trường hợp lấp đầy một nửa, do đó . Hình 3 biểu diễn DOS với các giá trị khác nhau của tương tác Coulomb. Với thế năng tương tác nhỏ, hệ ở trạng thái kim loại với DOS tại mức Fermi (tại  = 0) là khác không (Hình 3a và Hình 3b tương ứng với U = 0.2 và U = 0.8). Khi tương tác Coulomb tăng, DOS tại mức Fermi hình thành khe năng lượng, và do đó hệ chuyển từ pha kim loại sang pha điện môi. HM áp dụng gần đúng CPA cho kết quả chuyển pha tại U = 1.0 (Hình 3c). 

[image: ]
Hình 3: DOS tại các giá trị khác nhau của tương tác Coulomb U
4. Kết luận
Ngôn ngữ lập trình Fortran hiện là một trong những ngôn ngữ lập trình phổ biến trong giới khoa học và công nghệ, được thiết kế đặc biệt để xử lí các ứng dụng liên quan đến tính toán số học và công nghệ. Mặc dù xuất hiện nhiều ngôn ngữ lập trình hiện đại, Fortran vẫn duy trì được sức ảnh hưởng mạnh mẽ trong cộng đồng các nhà khoa học và kỹ sư. Bài báo cáo đã sử dụng ngôn ngữ lập trình này để nghiên cứu MIT trong HM tại lấp đầy một nửa áp dụng CPA. HM là mô hình đơn giản nhất mô tả hệ điện tử tương quan mạnh có thế năng tương tác của điện tử cùng bậc với động năng của chúng. Kết quả thu được là với tương tác Coulomb U < 1.0 thì hệ ở pha kim loại và xảy ra MIT tại U = 1.0. Kết quả thu được của bài báo cáo sẽ là nền tảng cho những nghiên cứu về MIT trong hệ tương quan mạnh. Chương trình tính số sử dụng ngôn ngữ lập trình Fortran để nghiên cứu MIT trong HM tương đối đơn giản, có thể chạy trên máy tính cá nhân với thời gian ngắn cho thấy những ưu điểm của ngôn ngữ lập trình này trong nghiên cứu khoa học.

Tài liệu tham khảo
1. https://wiki.tino.org/
2. Võ Văn Hoàng, Ngôn ngữ lập trình FORTRAN (NXB Giáo dục, 2007)
3. Phan Văn Tân, Ngôn ngữ lập trình FORTRAN 90 (NXB ĐHQG Hà Nội, 2007)
4. Gutzwiller M. C (1963), “Effect of Correlation on the Ferromagnetism of Transition Metals”, Physical Review Letters, 10, 159.
5. Hubbard J. (1963), “Electron correlations in Narrow Energy Bands”, Proceedings Of The Royal Society Of London. Series A, 276, 238.
6. Kanamori J., (1963), “Electron Correlation and Ferromagnetism of Transition Metals”, Progress of Theoretical Physics, 30, 275–289.
7. Sajeev John, Puru Voruganti, and William Goff (1991), “Electronic and magnetic features of twisted spin-density-wave states in the two-dimensional Hubbard model”, Physical Review B, 43, 13365.
8. Puru Voruganti, Andrey Golubentsev, and Sajeev John (1992), “Conductivity and Hall effect in the two-dimensional Hubbard model”, Physical Review B , 45, 13945.
9. W. Nolting and W. Borgiel (1989), “Band magnetism in the Hubbard model”, Physical Review B, 39, 6962.
10. Cyrille Barreteau, Marie-Catherine Desjonquères, Andrzej M. Oleś, and Daniel Spanjaard (2004), “Effects of intersite Coulomb interactions on ferromagnetism:  Application to Fe, Co, and Ni”, Physical Review B , 69, 064432.
11. R. Bulla (1999), “Zero Temperature Metal-Insulator Transition in the Infinite-Dimensional Hubbard Model”, Phys. Rev. Lett. 83, 136 – Published 5 July 1999.
12. T Yanagisawa (2008), “Physics of the Hubbard model and high temperature superconductivity”, Journal of Physics: Conference Series, 108 012010.
13. Ehsan Khatami and Marcos Rigol (2012), “Effect of particle statistics in strongly correlated two-dimensional Hubbard models”, Physical Review A 86, 023633.
8

image40.wmf
()

G

l

s

w

=


oleObject43.bin

image41.wmf
(

)

s

w

-

1

G


oleObject44.bin

image42.wmf
E

l

s


oleObject45.bin

image43.wmf
(

)

(

)

(

)

1

()

1

()

()

1()

G

G

GE

EG

l

s

s

l

l

sss

sss

w

w

ww

ww

-

==

+S-

+S-


oleObject46.bin

image44.wmf
()().

GG

l

ss

ww

=


oleObject47.bin

image45.wmf
(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

()1()

().

1()1()

GnGn

G

GUG

ssss

s

ssss

ww

w

wmwwmw

--

-

=+

+S++S+-


oleObject48.bin

image46.wmf
(

)

(

)

.

FG

ss

ww

=


oleObject49.bin

image47.wmf
(

)

s

w

S


oleObject50.bin

image48.wmf
(

)

(

)

(

)

(

)

11

.

FG

ss

ss

ww

ww

S=S+-


oleObject51.bin

image49.wmf
d


oleObject52.bin

image50.wmf
3

-


oleObject53.bin

image51.wmf
2

-


oleObject54.bin

image52.wmf
()

G

s

w


oleObject55.bin

image53.wmf
(

)

(

)

1

Im.

G

s

rww

p

=-


oleObject56.bin

image54.wmf
(

)

(

)

  (12)

  (17)

F

G

s

s

w

w


oleObject57.bin

image55.wmf
(

)

G

s

w


oleObject58.bin

image56.wmf
(

)

s

w

S


oleObject59.bin

image57.wmf
(

)

(

)

(

)

Abs

GF

r

G

ss

s

ww

w

æö

-

=

ç÷

ç÷

èø


oleObject60.bin

image58.wmf
3

10

r

-

<


oleObject61.bin

image59.wmf
(

)

s

w

S


oleObject62.bin

image540.wmf
(

)

(

)

  (12)

  (17)

F

G

s

s

w

w


oleObject63.bin

image550.wmf
(

)

G

s

w


oleObject64.bin

image560.wmf
(

)

s

w

S


oleObject65.bin

image570.wmf
(

)

(

)

(

)

Abs

GF

r

G

ss

s

ww

w

æö

-

=

ç÷

ç÷

èø


oleObject66.bin

image580.wmf
3

10

r

-

<


oleObject67.bin

image590.wmf
(

)

s

w

S


oleObject68.bin

image60.png
IDOS FOR HUEBARD MODEL
progran tinkhangreen
implicit real*8 (a-h,o-z)
| implicit dinh dang kieu mot dai luong theo ki tu dau tien cua 1 dai luong
| implicit real*8 (a-h.o-z) cac dai luong bat dau bang chu cai tu a den h
Iba tu o den z co du lieu dang real=s
jconplexx16 z
paranster (maxi=1001)
lopen (1, file="natdo.dat')
! lenh no file: open(unit.file='
denta = 1d-2
U = 1.2d0
lonegal = —4d0
onega2 = 4do
do 1 = 0.maxi-1
lorint*, i
Ilenh xuat du lieu: PRINT*, list
onega = omegal+i*(omega2-omegal)/(maxi-1)
jz = onega + (0.1)*denta
| so phuc z (a.b)-> (0.1) so phuc i
icall results(denta,onega. U, XAIMAG, XREAL n)
| goi_thu tuc results khi do dau ra la XATMAG, XREAL.m
if (m == 1) then | phep toan quan he (EQ./==
printx, 'khong tim duoc nghiem'
endif
1f (m ==0) then
pi = acos(-1d0)
T = -1/pi*XAINAG
write(1,*)onega,r
! lenh xuot du lieh e file write. file du lieu in 7a tuomg wng gia tri omega v8 T
endi
lenddo
lelose(1)
Ilenh dong file: close(unit)
BEND





image61.png
ITAO thu tuc SUBROUTINE results

Bsubroutine results( denta omega,U,XAIMAG, XREAL,n)
Ikhac nhau giua subroutine va function la ket qua
| cua_thu tuc k tra ve results ma tra ve XAIMAG VA XREAL.FA
inplicit real*8 (a-h,o-z)
realxd e(2).p(2)
jconplex=16'z_f green.g. signa
Ichu v signa cung la so phuc vi f va g deu la so phuc

signa = 0d0 | nang luong rieng (so phuc)
nuy = U/2 | the hoa hoc

nlap = 10000

=(1) = —=muy

=(2) = —xnuy+0

p(1) = 5d-1

p(2) =1-p(1)

do k = 1.nlap
z = omega + (0,1)*denta
f = green(z-signa)
g =10
doi=12
g = g+ fxp(i)/(1+f*(signate(i)))
enddo

erro = abs((g-f)/g)
signa = sigma + 1/f - 1/g

if (erro ¢ 1d-12.and.k>S) goto 9
enddo

n = 1
| khi chay het gia tri cua k thi ham van k hoi tu




image62.png
jprint*, 'khong hoi tu
lreturn | quay lai
o continue

| phan ao cua so phuc g
| phan thuc cua so phuc g
! lenh quay lai vong lap va k tinh tiep





image63.png
!tinh tich phan F(w)
B

Bconplex*16 function green(z) | khai bao green la so phuc

! han_GREEN o day chinh la tich phan cua ham y(n)

Binplicit real*8 (a-h.o-z)

tat ca cac chu cai tu a-h, o-z ducc ngam

lhieu la so thuc

Jparanster (nmax = 1001)

real*s  x(nmax) | double precision = realx
double complex y(nmex).s | double complex = complex*16
conplexx16  Z

onl = -3d0 ! on chay tu onl —> on2

on2 = 3d0

don = 1,nmax
on = onl + (n-1)*(on2-onl)/(nnax-1)
=(n) = om
y(n) = grapdos0(om)/(z-om)
enddo
call integc(X,Y,nmax,nnax.S)
green= s

[END





image64.png
! HAM MAT DO
Breal*8 function grapdos0(om)
| khai bao real*8 funtion co nghia la t ngan khai bao ducc
Igia tri cua grapdos) mang kieu real*8= double precision
Binplicit real*s (a-h.o-z)
Ico nghia la ngam hieu cac bien bat dau tu chu
Icai a-h,o-z deu thuoc kieu DOUBLE PRECISION
t = 1d0; et = om/t; eta = abs(et)
Pi = acos(-1d0)
if (eta .ge. 1d0) then
grapdos0 = 0d0
return
else
grapdos0= (2/Pi)*sqrt (t**2-onx*2)

endif

lend




image65.png
!tinh tich phan bang cach tinh dien tich hinh thang
SISO RN
Bsubroutine integc(X.Y.N.M.S)
| trong do X.Y.N.M la cac gia tri dau vao,con S la gia tri cua tich phan
N la so khoang chia
integer N
ldouble precision X(N) | khai bao mang cua X (1 chieu) gom N phan tu
double complex Y(N).5.51.52
51=0d0
DO 1 I=1 M-1
52=0 . 5% (X(I+1)-X(I))*(Y(I+1)+¥(I)) | dien tich hinh thang
I51-52+51
1 JCONTINUE
S-51
RETURN
[END




image66.wmf
2

U

m

=


oleObject69.bin

image67.png
0.6

U=0.2

0.4

0.2

0.0

0.4

0.4 [

a 02 < 02

0.04+— — 0.0

-2 0 2 -4 -2

o
N
a~




image1.wmf
,,

H.c

iji

ii

ii

ij

HtccUnnn

ss

s

m

+

­¯

éù

=-++-

ëû

ååå


oleObject1.bin

image2.wmf
(

)

ii

cc

ss

+


oleObject2.bin

image3.wmf
s


oleObject3.bin

image4.wmf
,

ij


oleObject4.bin

image5.wmf
iii

ncc

sss

+

=


oleObject5.bin

oleObject6.bin

image6.png




image7.wmf
s


oleObject7.bin

image8.wmf
s

-


oleObject8.bin

image9.wmf
s


oleObject9.bin

image10.wmf
n

s

-


oleObject10.bin

image11.wmf
1.

n

s

-

-


oleObject11.bin

image12.wmf
,

H.c,

AAAiji

iji

HtccEn

ssss

ss

+

éù

=-++

ëû

åå


oleObject12.bin

image13.wmf
n

s

-


oleObject13.bin

image14.wmf
1

n

s

-

-


oleObject14.bin

image130.wmf
n

s

-


oleObject15.bin

image140.wmf
1

n

s

-

-


oleObject16.bin

image15.wmf
U

E

s

m

m

-+

ì

=

í

-

î


oleObject17.bin

image16.wmf
E

s


oleObject18.bin

image17.wmf
(

)

s

w

S


oleObject19.bin

oleObject20.bin

image18.wmf
(

)

,

H.c.

CPAiji

iji

Htccn

ssss

ss

w

+

éù

=-++S

ëû

åå


oleObject21.bin

image19.wmf
(

)

;.

ik

ik

Gcc

sss

w

w

+

=


oleObject22.bin

image20.wmf
{

}

();(')('),;(),;(').

ikikieffk

ictctttccctHct

t

ssssss

d

+++

¶

éù

=-+

ëû

¶


oleObject23.bin

image21.wmf
11

i

c

s


oleObject24.bin

image22.wmf
11

11

,.

i

ieff

c

icH

t

s

s

¶

éù

=

ëû

¶

h


oleObject25.bin

image23.wmf
(

)

111111

,

,,,,

effiiiiijij

iij

i

cccctccccc

H

sssssssss

ss

s

+++

éù

éù

éù

S-+

êú

êú

ëû

ëû

êú

ëû

=

åå


oleObject26.bin

image24.wmf
{

}

{

}

11111111

,,,,

iiiiiiiiii

iii

cccccccccc

ssssssssssssss

sss

+++

éù

S=S-S=S

êú

ëû

ååå


oleObject27.bin

image25.wmf
(

)

111111

,,,

,,,

iijijiijiij

ijijij

tccccctccctccc

sssssssssss

sss

++++

éù

éùéù

-+=--

êú

ëûëû

êú

ëû

ååå


oleObject28.bin

image26.wmf
.

i

i

tc

s

s

+

=

å


oleObject29.bin

image27.wmf
11

.

i

ii

i

c

ictc

t

s

sss

s

¶

=S+

¶

å

h


oleObject30.bin

image28.wmf
{

}

();(')(');(),;(')

ikikieffk

ictctttccctHct

t

ssssss

d

+++

¶

éù

=-+

ëû

¶


oleObject31.bin

image29.wmf
{

}

(');;(').

ikiik

i

ttccctcct

ssssss

s

d

++

=-+S+

å


oleObject32.bin

image30.wmf
(

)

(

)

(

)

(

)

1.

GGtG

s

wwwww

=+S+


oleObject33.bin

image31.wmf
(

)

(

)

(

)

(

)

,1,,,

k

GkGktGk

s

wwwww

=+S+

r

rrr


oleObject34.bin

image32.wmf
kk

t

e

=

rr


oleObject35.bin

image33.wmf
(

)

(

)

1

,.

k

Gk

s

w

wwe

=

-S-

r

r


oleObject36.bin

image34.wmf
(

)

(

)

(

)

0

,

d

F

i

s

s

ree

w

wwed

¥

-¥

=

-S-+

ò


oleObject37.bin

image35.wmf
(

)

0

re


oleObject38.bin

image36.wmf
d


oleObject39.bin

image37.wmf
s

-

=

1

G


oleObject40.bin

image38.wmf
(

)

1

(),

G

ss

ww

-

+S


oleObject41.bin

image39.wmf
l


oleObject42.bin

