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1. fejezet

Bevezetés

A szakdolgozat nem a 3D-s programozas grafikai alapjait akarja bemutatni, nem is egy
konkrét 3D Application Programmer Interface(API)-t(pl. OpenGL), de nem is az ion-
atom titkozések fizikdjan van a f6 hangsily. A cél egy program elkészitése volt, amely
ion-atom 1itkozési eseményeket modellez, real-time jeleniti meg a palydkat harom di-
menziéban és lehetévé teszi az események rogzitését is. A dolgozat tulajdonképp ezen
program megirasahoz sziikséges fizikai és informatikai ismereteket tartalmazza. Numeri-
kus modszerekben szandékosan nem mélytl el a dolgozat, hisz a program megirasa soran
nem erre volt a legnagyobb sziikség. Fontosabbnak talaltam a C++ template metaprog-
ramming lehetoségének bemutatasat és a Qt keretrendszer rovid ismertetését. Ez volt
az a két technoldgia, ami nélkiil a program nem késziilt volna el. A fizikai rész két nagy
fejezetre tagolodik, az elsé a tomegpont és tomegpontrendszerekre vonatkozo fizikai alapfo-
galmakat foglalja 0ssze, a masodik pedig az ion-atom titkozések klasszikus szimulacidjarol
sz6l és tartalmazza a program altal megoldott mozgasegyenleteket. Az informatikardl
sz0l6 részben a program tervének leirdsa talalhaté meg a fent emlitett két technologia

bemutatédsa mellett.
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2. fejezet

Tomegpont, tomegpontrendszerek

2.1. Tomegpont mozgasa

Az anyagi pont vagy tomegpont olyan, tomeggel rendelkezo test, amely pontszeriinek
tekinthetd, vagyis méretei a mozgas mas jellemzo6ihez képest elhanyagolhaték. A tomeg-
pont aktudlis helyét a térben az 7 helyvektorral irhatjuk le, amelyet egy O referencia-
ponttél mériink. A tomegpont mozgdsat ismerjik, ha ismerjik az 7(t) fiiggvényt, amelyet

palyagorbének vagy trajektérianak neveziink.

O referencia pont

2.1. abra. tomegpont palya



2.1. TOMEGPONT MOZGASA Debreceni Egyetem

2.1.1. Néhany fizikai fogalom definicigja

Egy harom dimenzids térbeli pont helyét egyértelmiien meghatarozza az (z,y, z) hdrmas.
Ennek a pontnak a helyvektora (jele: r) a koordindta rendszer kezdépontjat koti dssze

magaval a ponttal, és ¥ a pont iranyaba mutat.
e Elmozdulas: Ha a pont r1-bdl rs-be mozog, a pont Ar elmozduldst végez.
ATr =71 — 1] (2.1)
Az elmozdulés irdnyitott mennyiség, azaz vektor.

e Sebesség: Ha egy tomegpont Ar elmozduldsdhoz At idére van sziikség, a pont

atlagsebessége(jele:v):
AT
At

AT és v irdnya megegyezik. Egy pont pillanatnyi sebessége(jele V)

V= dtlagsebesség (2.2)

" . AF  dr
v=lim (=)=~ (2.3)

A témegpont t pillanatbeli sebessége (V(t)) tehét a palyafiiggvény differencidlhdnyadosa:

v = T o) =5 2.4)

v vektormennyiség, és a Ar elmozdulds iranydba mutat. A sebesség v abszolutértéke
v-nek a koordinéta tengelyek mentén vett komponenseibdl tevédik Gssze:

dx dy dz
U:D = — v, = —. UZ = —
dt

dt’ Yooat
o Ut: Aty <ty idépillanatok kozott megtett s(t1, to) Ut az F(¢) fiiggvény F(t) és ¥(ts)

pontjai kozé esé ivének a hossza, azaz

to
S(tl, tg) = /
t1

s(ty, ty) = / 2 |V (t)]dt (2.6)

t1

dr(t)
dt

‘dt (2.5)




2.1. TOMEGPONT MOZGASA Debreceni Egyetem

e Gyorsulas: Tomegpont gyorsuldsa(pillanatnyi gyorsulds):

d*r(t)
dt?

a= , azaz @ = u(t) (2.7)

Héarom hataresetet lehet megkiilonboztetni:
1. @ parhuzamos v-vel, és iranyuk megegyezik. A gyorsulds pozitiv, a sebesség az

idovel novekszik. Ez a sziikebb értelemben vett gyorsulas.

2. d parhuzamos v-vel, de iranyuk ellentétes. A gyorsulas negativ, a sebesség az

idovel csokken, a mozgas lassulo.
3. @ merOleges v-re. A sebesség nagysaga ekkor az id6tol fliggetlen, am irdnya
valtozik(pl.:kormozgas).
e Lendiilet: Egy tomegpont impulzusa(mozgdsmennyisége, lendiilete):

p'=mu, impulzus (2.8)

p vektormennyiség, irdnya megegyezik v iranyaval. Ha egy F kiils6 erd hat a tomeg-
pontra, annak impulzusa megvaltozik:

dp -
—=F 2.9
7 (2.9)

1. Impulzusmegmaradas torvénye. Ha egy tomegpontra nem hat kilsd erd, ak-

kor impulzusa dallando és az idotol fuggetlen.

e Mozgasi energia:

1
Erozg = §mv2 (2.10)

e Koordinata-rendszer

Koordinatarendszer megadésa:kijeloliink egy O-referenciapontot(origd) és ezen pont-
hoz rogzitsiik hozzé az €;,i = 1, 2, 3 bazisvektorokat. (2.1.1) A koordinatarendszerben

az 7(t) vektort az




2.1. TOMEGPONT MOZGASA Debreceni Egyetem

2.2. 4bra. Koordinata-rendszer

sel:
X 2l3
v, (t) = & a,(t) = A0
— — 2
)=o) =5 0= ) =G
dz d2z
v, (t) = 0 a,(t) = 0

10



2.1. TOMEGPONT MOZGASA Debreceni Egyetem

2.1.2. A dinamika alaptorvénye

1. Newton 2. térvénye - A dinamika alaptorvénye. Eqy pontszeri test a gyorsuldsa
egyenesen ardnyos a testre hato, a gyorsuldassal azonos irdnyi F erovel, és forditottan

ardnyos a test m tomegével.

Tehat a tomegpont mozgasat annak kornyezete hatarozza meg igy, hogy megadja a tomeg-

pont lendiiletének valtozasi gyorsasagat.
p=F, (2.11)

ahol F = F (7, ¥,t) a kornyezet testre kifejtett hatasat jellemz6 fliggvény. Helyettesitsiik

be a lendiilet definicidjat:

L dp dmi)  de
P=w = "a ~Mar (2.12)
2

Az (2.13) egyenletet mozgdsegyenletnek hivjuk, mert bel6le meghatérozhaté a test

—

mozgasa, amennyiben ismerjiik a kornyezet hatdsat(F') a vizsgalt testre. Az (2.13) az 7(t)

fiiggvényre egy vektoridlis, kozonséges masodrendii differencidlegyenlet:

*r(t) =
m th(Z)ZF , azaz (2.14)
mr = F(t,7,7) (2.15)

Derékszogii koordindtarendszerben (2.15) a kdvetkez6 héarom skaldris differencidlegyenlet
formajaban irhaté fel:

mx = Fx(t>way>zavzavy77}z>7
my = Fy(t,m,y,z,vx,vy,vz),
mz = F,(t,x,y, 2,0z, 0y, 0;),

ahol v, = 2,v, = y,v, = 2.

11



2.2. TOMEGPONTRENDSZEREK MECHANIKAJA Debreceni Egyetem

Az 7(t) dltaldnos megoldasaban szerepld integralasi allanddk értékét a kezdeti feltételekbdl
hatarozzuk meg. Ehhez meg kell adnunk a tomegpont egy t, idépontbeli helyzetét és se-
bességét(mésodrendii differencidlegyenlet : sziikség van a nulladik és els6 derivéltakra),

azazZ az

vektorokat.

2.2. Tomegpontrendszerek mechanikaja

e Tomegpontrendszer: egymassal kolcsonhatasban 1év6 tomegpontok osszessége.
jelolése:
{7:;;’ mi}N7
ahol 7;, m; az i-edik tomegpont helyvektora és tomege, N jeloli a tomegpontrendszer

elemeinek szamét.
e Belso er6: Egy tomegpontra haté belso erd a tobbi tomegpont altal ré kifejtett erdk

Osszege:

J#i=0
ahol F’iB az i-edik tomegpontra hato belso erd, és F)j_n jeloli a rendszer j-edik eleme

altal az i-edikre kifejtett erot.

o Kiils6 er6: Az {r;, m;}n tomegpontrendszeren kiviil es6 testekkel valé kolesonhatést

jellemz8 FX erék.

e Zart tomegpontrendszer: Ha elemeire kiils6 er6k nem hatnak.

12



2.2. TOMEGPONTRENDSZEREK MECHANIKAJA Debreceni Egyetem

2.2.1. Tomegpontrendszer mozgasegyenletei

Egy tomegpontrendszer mozgasat ismerjiik, ha ismerjiik minden elemének mozgésat.
Az N tomegpont koziil az i-edik mozgasegyenlete:

N
miti = Y Fji+FS=F’+Ff  i=0,...N (2.16)
j#i=0
ahol ﬁiB és ]iK egy N elemii tomegpontrendszer i-edik tomegpontjara hato belso és
kiilso erék eredoje.

2.16 egy 3N darab masodrendii differencidlegyenletbdl all6 csatolt differencidlegyenlet

rendszer, amely megoldasahoz sziikséges kezdofeltételek:
Tio = Ti(to), é T = i(to)-
(azaz meg kell adni a részecske helyét és sebességét egy kezdeti ¢y idépontban).

e Az {r;, m;} tdmegpontrendszer témegkdzéppontja(silypontja) az

m

Te = M, ahol  m = Zmi (2.17)

vektoru pont. A tomegkozéppont sebessége:

U = i mith (2.18)
m
Tomegpontrendszer teljes impulzusa:
@eljes = Z mﬂ_}; = mﬁc- (219)

o A tomegkizéppont mozgdsa:

N
> mri =Y FP+> FK (2.20)
=1 [ 7

——
=0

13



2.2. TOMEGPONTRENDSZEREK MECHANIKAJA Debreceni Egyetem

N ) a4 B
;miﬁzagﬁi:ZFﬁ : (2.21)
S, B

tehét

ﬁeljes == Z FZK s (222)

azaz ha a rendszerre nem hat kiilso erd, akkor annak tomegkozéppontja nyugalom-

ban marad (impulzusmegmaradds torvénye tomegpontrendszerre vonatkoztatva).

14



3. fejezet

Ion-atom utkozések klasszikus

szimulacigja

3.1. Bevezetés

Az atomi titkozési folyamatok klasszikus elméleti mddszerekkel torténd tanulméanyozasat
Thomson 1912-ben az atomok elektronbombéazassal kivéaltott ionizacidjanak vizsgalataval
inditotta el. A klasszikus elmélet a kvantummechanikai szamitasok eléretorése miatt
feledésbe meriilt, egészen Gryzinski 1959-ben megjelent munkajaig. Gryzinski megmu-
tatta, hogy klasszikus modellfeltevésekkel egyszerii és hasznalhato analitikus formuldkat
lehet adni az atomi folyamatok széles spektrumanak leirdasara, azaz klasszikus kozelitést az
itkozés egész folyamatdra, ahol is az iitkozésben résztvevo részecskék a Newton-torvények
szerint mozognak. Hatdskeresztmetszetek ! szamitdsa ebben a modellben a Monte Carlo
modszer segitségével lehetséges, ami - statisztikus megfontolasok alapjan - nagyszamu
egyedi palydk meghatarozasat és kiértékelését jelenti. Ezt az igen nagy szamitégép-

kapacitast igénylé eljardst klasszikus palyaju Monte Carlo mddszernek (Classical Trajec-

IFeliilet jellegli mennyiség, két részecske kolcsonhatdsanak valészintiségét jellemzik vele : az a feliilet,
amelyet az {itkoz6 molekuldk egymésnak célfeliiletként nytjtanak. mértékegysége m? 1 barn(l b) =

10~28m2)

15



3.2. KLASSZIKUS ATOMMODELL Debreceni Egyetem

tory Monte Carlo, CTMC) nevezik. A mdédszer alkalmazédsédnak uttordi vegyészek voltak,
akik molekulaionok képzodésének hataskeresztmetszeteit hatdaroztdk meg. A hatvanas
években Abrinesnek és Percivalnak tobb Osszefoglalé kozleménye jelent meg a CTMC
modszerrdl. Ezeknek a cikkeknek a megjelenése a klasszikus elméletek tjraéledését jelezte
az atomfizikdban, amelynek fénykora a mai napig tart. A CTMC moddszer az litkdzésben
résztvevo részecskékre vonatkozé klasszikus (Newton vagy Hamilton) mozgasegyenletek
numerikus megoldasédn alapszik. Az atomi rendszereket mint paranyi naprendszereket
kezeli, azaz az elektronok megfeleléen kivalasztott Kepler-palyakon mozognak az atom
magja korill. A CTMC mddszer nem perturbativ, és szamba tudja venni az Osszes

résztvevo partner lehetséges végéllapotait (gerjesztés, ionizacid, atrendezédés stb.).

3.2. Klasszikus atommodell

Rutherford 1911-ben végzett kisérletei alapjan ismert volt, hogy az atomok atommaghdl
és elektronokbdl allnak. fgy specialisan a hidrogénatomot egy protonbdl és egy elektronbdl
épithetjiik fel. Sejtették azt is, hogy a hidrogénatom kiilonb6zo energidju allapotai, ame-
lyeket a hidrogénatom szinképének elemzése utan azonositottak, attdl fiiggnek, hogy az
elektron milyen pédlyan mozog a proton koriil. Ezek utan kézenfekvd volt a gondolat,
hogy az elektron hasonlé moédon kering az atommag koriil, mint ahogy a bolygdk kerin-
genek a Nap koriil. Ezt erGsitette meg az is, hogy az m; és mo tomegi testek kozott 1évo
tomegvonzas és a +e; és —ey elektromos toltések kozotti vonzas hasonld. Annal nagyobb
a vonzer0 a pozitiv toltést proton és a negativ toltésu elektron kozott, minél kozelebb
van az elektron a maghoz. Nagy kiilonbség van azonban a Naprendszerben a Nap koriil
kering6 bolygdk és a proton koriil keringd elektron esete kozott. Nevezetesen az, hogy a
bolygoknak nincs toltésiik, az elektronnak pedig van. Mivel az elektrodinamikai torvények
szerint minden valtozé irdny1 (és nagysagi) sebességgel mozgé elektromos toltés energiat
sugaroz, az atommag kortil keringo elektronnak, a folyamatos energiavesztés miatt, bele

kellene esni az atommagba. Ez ellentétben van a tapasztalati megfigyelésekkel. Ezért a

16



3.3. AZ UTKOZES DINAMIKAJA Debreceni Egyetem

klasszikus atom felépitésekor eltekintiink attol, hogy az elektronnak elektromos toltése
révén energiat kellene sugaroznia akkor, amikor a proton koriil kering. Egy példaként
vizsgaljuk meg a modell hidrogénatomot, mint mikroszképikus naprendszert. Az elektron
tomege 1 a.u.? és toltése —1 a.u., a proton tomege 1836 a.u. és toltése +1 a.u.. Az elektron
ellipszis palyan kering a proton kortil, a proton az ellipszis egyik gyijté pontjaban van.
Az igy jellemzett hidrogénatom alapallapoti kotési energidja 0.5 a.u.. A klasszikus atom

kezdeti paramétereit az egyenletes eloszlast hatdimenzids fazistérbol valaszthatom.

3.3. Az utkozés dinamikaja

Tételezziink fel hdrom makroszképikus, tomeggel (m;,i = 1,2,3) és toltéssel (Z;,i =
1,2,3) rendelkezé részecskét, melyek a Newton-torvények szerint mozognak. A hérom

részecske Lagrange-fiiggvénye:

1 Z1 2y Z1Z3 ZaZ3
L = ~mv? 4+ ~myvs + —mavs — — — 3.1
2m1/01 + 2m2v2+ 2m3vd |F1 _7—,»2’ ‘7—,»1_7—,»3| |7—,»2_7;»3‘7 ( )

ahol 7; az i-edik részecske helyvektora és v; a sebessége.
A Newton-féle mozgasegyenleteket a kovetkezd alakban frhatjuk fel:
&P 7 — 7

Z._’: Zz.Z.#7 =1,2,3 3.2
m A2 jlzﬁéi J |Fz . 7;»]|3 (1 ) ( )

Szeparaljuk a harom részecske tomegkozéppontjanak a mozgasat és térjiink at az f_l', B , C
vektorokkal jellemzett relativ helyvektorokra. Ekkor a mozgésegyenletek a kovetkezo

formdba irhatok:

v |:(N2+N3)ZQZ3 n NoZ1Zy ]ff—l- [N2Z122 B ]\]3212315 33)
D CI ] el O AT
5 N3ZoZ N1Z1Zy | - N1Z1Z N1+ N2 75| =
B:{— 32223 | N 1_‘2114_’_{_’1 122 ( 1—|-_»3) 13]8 (3.4)
AP A+ BP A+ BJ? B3

3.3-3.4 egyenletrendszer integralasaval kapjuk meg a rendszert alkotd részecskék koor-

dinatait az ido fliggvényében, azaz magat a palyat.

2atomic unit

17



3.3. AZ UTKOZES DINAMIKAJA Debreceni Egyetem

PE) Vp

el
Bl
h
iitkizési parameéter

@]

f(2,3)

e(r)

3.1. abra. Az iitkozésben résztvevo harom részecske relativ helyvektorai. 1,2, és 3 rendre a

l16vedéket, az elektront és a célatom magjat jelolik.7(2, 3) a célatom témegkozéppontjénak

— — —

koordinatdja. A =7y — 73, B =173 —71,C =T — T
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4. fejezet

Programterv

4.1. Bevezetés

Programozoi szemszoghdl nézve minden ion-atom iitkozési probléma megoldasi sémaja
ugyanaz. Van egy tomegpontrendszer rendszer, annak vannak paraméterei és egyenle-
tei. A cél az, hogy megjelenitsiik grafikusan a rendszer mozgasegyenletének megoldasa
soran eloallo trajektoriakat. A megoldashoz a palyaegyenletek numerikus integraldsat
kell elvégezniink. Ehhez kiilonféle numerikus moédszerek allnak rendelkezéstinkre, mint
pl.: Euler, Runge-Kutta(mdasodrendii, negyedrendti, alkalmazkod6 1épéskozii), Verlet,
prediktor-korrektor, stb ... A program tervét célszer(i platformfiiggetlenre késziteni(ne
,,drétozzunk” be semmit, ami platformfiiggs lenne) és a tervezés soran osztélyokkal model-
lezni minden ,,fogalmat” (fogalomnak minésiil a numerikus mdédszer, a paraméterek, a dif-
ferencidlegyenlet, a kezdeti érték probléma vagy kezdetiérték probléma, stb...), a ,,sima”
osztalyok mellett célszerii még sablonokban is gondolkodni, ugyanis ezzel valik lehetové
az, hogy barmilyen ion-atom {itkozési problémat minimalis erofeszitéssel leprogramoz-
hassunk. A teend6 minddssze annyi, hogy a probléméra jellemzo paramétereket leirjuk,
megadjuk a mozgéasegyenleket és ezekkel, mint sablonparaméterekkel felparaméterezziik

a meglévo forraskodot, leforditjuk, igy eléall az adott probléméat megoldd és megjelenito

20



4.2. FIZIKA ES PROGRAMOZAS Debreceni Egyetem

program(tulajdonképp két f& részbél all a programterv: 1- problémék mindegyikére jel-
lemz0 béazisosztalyok és sablonok, 2-az osztalyhierarchia levélelemei, azaz a konkrét problémékat
leiré osztélyok, amelyekre mint cserélheté modulokra tekinthetiink). A vélasztott prog-
ramozasi nyelv a C++, mivel tébbféle programozési paradigmat is taAmogat (tobbek kozt az
objektum-orientalt és generikus programozasi paradigmakat), tamogatja az operatortilterhelést
tovabbd az egyik leghatékonyabb és legelegansabb programozési nyelv(utébbi természetesen

szubjektiv vélemény).

4.2. Fizika és programozas

A generikus és objektumorientalt programozasi paradigmék felhasznaldsaval lehetéséglink
nyilik fizikai problémakat absztrakt szinten kezelni, oly médon, hogy minimalis progra-
mozassal el6 tudjunk allitani az absztrakt rendszerbdl egy konkrét fizikai problémat meg-
oldé6 és megjelenité programot. A fizikai problémakat osztalyozhatjuk, amely soran az egy
osztalyba tartozo problémakat onnan ismerhetjiik fel, hogy a fogalmi rendszeriik megegye-
zik. Ezen fogalmak altal valik lehetévé az, hogy a problémaval absztrakt szinten foglalkoz-
hassunk. A programtervezés soran minden fizikai fogalomhoz egy osztalyt rendeliink, ami
tulajdonképp az adott fizikai fogalom modellje, pontosabban egy azzal ekvivalens informa-
tikai interpretédcié(1ényegében egy mésik nyelven fogalmazzuk meg a problémat) Mi most a
klasszikus ion-atom iitkozésekre végeztiik el ezt a ,,leforditast”. Az elénye a hagyoméanyos,
strukturalt programozassal szemben igen nagy: egyetlen programmal lényegében egy egész
problémaosztaly megoldasara nyilik lehetoség, az ezen problémaosztalyhoz tartozé felada-
tok legtobbszor csak annyi programozast igényelnek, hogy leprogramozzuk az egyenlete-
ket és megadjuk a paramétereket, minden egyebet(integralds, megjelenités, stb...) a

problémaosztaly kozos jellemzoi révén dgymond ,,magatél tud” a program.
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4.2.1. Az objektum orientdlt paradigmarél (OOP)

Kozéppontjaban az osztdly, ill. objektum all. Az osztaly egy fogalom leirasit teszi le-
het6vé azéltal, hogy egységbe zérja a statikus adatmodellt és a dinamikus funkciondlis(avagy
viselkedés-) modellt. Az objektum pedig az adott fogalom konkretizacidja, amely a fogal-
mat leird osztalyban talalhaté leirds alapjan jon létre. Ezt a fajta gondolkodasmdédot a
kovetkezoképp is megkozelithetjiik: olyan, hogy ,,ion” nincs, csak pl. olyan, hogy hidrogén
ion stb. ...(méds hasonlattal élve: olyan sincs, hogy ,,fa”, csak olyan, hogy almafa, stb...).
Az osztalyon kiviil fontos fogalom még az interface(feliilet) is, amelyet a viselkedés absz-
trakcidéjanak tekinthetiink. Ez pl. akkor lehet hasznos, ha a mozgasegyenletekrdl akarunk
konkrét problématdl fiiggetlentil beszélni. Az OOP igen fontos lehetosége az oroklodés és
bezdrds. Altaldban harom szinti bezdrds fogalommal dolgoznak az OOP mentén felépiilo
nyelvek: private, protected és public, amelyek rendre a kovetkezot jelentik: csak az adott
osztély latja, az adott osztdly és a leszdrmazottai 14tjak, mindenki litja. Oroklédés
esetén van egy(vagy tOobb) Gsosztaly(vagy sziilé osztédly), amibdl leszarmaztatunk egy
vagy tobb gyermekosztalyt(vagy alosztaly), amely 6rokli az ésosztély azon tagjait(adat-
és fliggvénytagok), amiket a bezdrds nem tilt meg. Vegyiink pl. egy tekercset, ennek
egy igen fontos jellemzoje a menetszama, ebbdl leszarmaztatunk egy olyan osztalyt, ami
a vasmagos tekercset irja le, de orokli a tekercstol a menetszamot leiré adattagot. Itt
jol latszik az Ososztdly és leszarmazottja kozott az ,,is-a” kapcsolat, amit magyarul ,,az-
egy” kapcsolatnak fordithatunk: a vasmagos tekercs az egy tekercs, tovabba elmond-
hatjuk azt is, hogy minden vasmagos tekercs az tekercs, de nem minden tekercs vasma-
gos tekercs(ez a helyettesithetéségre utal: az Gsosztaly helyettesithet6 az alosztéllyal, de
forditva nem). Az OOP tovabbi fontos lehetsége a polimorfizmus, ami tobbalakisdgot
jelent, és az egymassal sziilo-leszarmazott kapcsolatban allé osztalyok esetén van sze-
repe. Vegylink pl. egy mozgésegyenlet nevii osztalyt, annak legyen tébb leszarmazottja,
oroklik az Ososztalytol a szamolast végzo fiiggvényt, ami nem lett megadva, hogy mit

jelent, ezt az alosztdlyoknak kell elvégezni. Ekkor minden alosztalyban mast jelent ez
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a fiiggvény. Megtehetjiik azt, hogy megadjuk az 6sosztdly nevét paraméternek(ami he-
lyett majd &llhat ugye akarmelyik leszarmazottja), meghivhatjuk a szamol6fiiggvényt, és

a konkrét paramétertdl fiigg, hogy a szamoldfiiggvény melyik alakja fog meghivddni.

4.2.2. A generikus paradigmaral

A generikus paradigma lehet6vé teszi a tipussal torténé paraméterezést. Mit lehet tipussal
paraméterezni? Tébbek kozt fliggvényeket és osztdlyokat is(megj.: az osztaly tipusnak
minésiil). Ezekre sablonokokra tekinthetiink, a paraméterként megadott tipusok a sab-
lonparaméterek. Amennyiben osztdalyokhoz adunk meg sablonparamétert, akkor sablo-
nosztalyokrol beszéliink. Ezt egy fizikai probléma sordn hogyan tujduk hasznositani?
Vegyiik pl. a numerikus modszereket, amelyekkel fliggvényeket integralunk, annak érdekében,
hogy eléallitsuk a mozgésegyenletek alapjan a palyakat. Ha az integrélast, mint fogal-
mat egy sablonosztallyal irjuk le, amelynek sablonparamétere egy olyan osztaly, ami egy
tetszoleges mozgasegyenletet modellez, akkor egy egyszer megirt kéd alapjan elé tudunk
allitani egy olyan kodot, ami a sablonparaméterként megadott egyenlet integralasat végzi
el, anélkiil, hogy ezen fiiggvényre , kézzel” meghivnank az integralérutint. Kicsit egy-
szeriibben fogalmazva: elére megirjuk a mozgéasegyenletek kodjait, majd attol fiiggoen,
hogy milyen problémét megold6 programot akarunk eléallitani, kivalasztjuk valamelyiket
és azzal a , beéllitassal” forditjuk le a programot(a sablonbdl olyan osztélyt allit elé a
fordité, amiben a sablonparaméter helyére beirja megadott osztélyt). A C++ nyelvben
lehetOséglink van 1in. template metaprogramozasra is, ez a lehetéség egy kiilon részben
keriil bemutatdsra. A template metaprogramming teszi lehetové azt, hogy hatékonyabb

numerikus programokat irhassunk, C++-ban, mint Fortranban.

4.2.3. Miért C++ 7

A C++ tamogatja tobbek kozt a generikus és az objektum orientalt paradigmat is,

tovabba torekszik a hatékonysagra, kelléen magas szintii, és fizikai problémak esetén a kod

23



4.3. A PROGRAMTERVROL ABSZTRAKT SZINTEN Debreceni Egyetem

olvashatésagat nagymértékben javitja az operatortiulterhelés tamogatdsa is(amennyiben
matrix-szorzast kell elvégezniink, akkor a forraskédban ugyanigy néz ki, mintha papiron

! napjaink egyre népszertibb programozdsi para-

frnénk le) A generativ programozas
digméja. Egyes részei (aspektus-orientélt programozés, szandék-alapi programozds és
generikus programozas) mar kiléptek a kisérleti stadiumbdl, és elfogadott technolégiava

3

valnak. A C++ template metaprogramozds 2, is most éli ezt a szakaszat. A template

metaprogramok hasznalata soran a futasi idejii algoritmusok egy részét forditasi idej
tevékenységgel helyettesitjiik, és segitségiikkel hatékonyabb kdédot (expression templa-
tes), konnyebben bovithetd konyvtarakat és forditési idejii program-adaptéciét hozhatunk

létre.

4.3. A programtervrol absztrakt szinten

A kivonatban emlitett, minden ion-atom iitkozési problémara jellemz6é béazisosztalyok és
sablonok. Itt parhuzamosan keriill bemutatasra a fizikai rendszer absztrakt szinten és az

azt leiré programterv, valamint az, hogy ezek hogyan kapcsolédnak egymashoz.

4.3.1. Egy fizikai probléma fogalmi rendszere és a hozza kidol-

gozott absztrakt programterv
Ion-atom iitkozések klasszikus szimulacidja

e Paraméterek

o Részecskék rendszere

Krzysztof Czarnecki, Ulrich W. Eisenecker, Generative Programming: Methods, Tools and Applica-

tions, Addison-Wesley, 2000
2Todd Veldhuizen, http://osl.iv.edu/ tveldhui/papers/Template-Metaprograms
3 Andrei Alexandrescu, Modern C++ design, Addison-Wesley, 2001,

http://www.moderncppdesign.com/
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KeplerlonAtom

SDLPartSys

Particle ParticleParam _ODE_ QWidget
Function ThreeBodyCTMCParam Euler Runge Kutta verlet
DispLocalVector QPSBaseWidget
ParHc B Eyatam Sola rview Projectile view
QGLWidget QThread QPartsysWidget
-,
s
SVGAPa riSys QtPartsys

Ciagram: class diag ram Page 1

4.1. abra. A programterv egy részlete
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4.2. abra. A rendszer megoldasanak felépitése

26



4.3. A PROGRAMTERVROL ABSZTRAKT SZINTEN Debreceni Egyetem

Kezdeti érték probléma

Mozgasegyenlet

Numerikus integralémodszer

Megfigyelési rendszer

Az absztrakt programterv; a fizikai rendszer fogalmainak informatikai interp-
retacigja
Hat kisebb, fogalmi szinten diszjunkt osztalyhierarchia van, amelyek gyokérelemei rendre

ParticleParam, ParticleSystem, Function, IVP, ODE és DispLocalVector.

e ParticleParam:

Fizikai rendszerek paramétereinek homogén kezelését lehetové tevd bazisosztaly.
Tartalmaz egy olyan eszkozt, amely segitségével lehetdségiink nyilik valtozék dek-
laracidjanak emuléldsira.Ezen eszkozzel definidljuk a fizikai rendszer konstansait(amiket
megadhatunk egy paraméterallomanyban és amilyen nevet ott adunk neki, 1ényegében

a programban is olyan névvel hivatkozhatunk rd), illetve a kezdeti érték probléma
megoldasakor el6allo értékek is ide kertilnek be, névvel ellatva. Ha valamely osztalyban
sziikségiink van ezen értékekre, akkor elég annyit tenni, hogy atadunk egy Partic-
leParam tipusu referenciat. A ParticleParam-bdl leszarmazoé osztalyok ugynevezett

., kornyezetleird” valtozdkat is bevezethetnek, mint pl. grafikus rendszer szamara

fontos valtozok, leallasi feltétel, stb. ..

e ParticleSystem:
Ez egyben sablonosztaly(a teljes fizikai rendszert modellezi, sablonparaméterei a
mozgasegyenletek, a kezdeti érték probléma és a numerikus mdédszer) illetve a meg-
jelenitoréteg bazisosztalya, absztrakcidja. Tartalmazza a fizikai rendszert leiré ada-
tokat, tovabbd azon objektumokat(vagy azokra hivatkozast), amelyek ezen ada-

tok segitségével eldallitjak a trajektéridkat. A megjelenitoréteg kirajzolja a kapott
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eredményt.(tehat tartalmaz egy IVP, egy Function, egy ODE és egy DispLocalVec-
tor objektumot; tartalmaz adatokat, amelyek alapjan kiszamitja a kezdeti értékeket
az IVP, elkésziil az integraland6 fiiggvény, ami egy Function objektum, ezt pe-
dig az ODE fogja integralni, a kapott eredményeket pedig a DisplLocalVector éltal
leirt nézetmddnak megfeleléen) transzformaljuk és a megjelenitést rabizzuk az ezen
bazisosztalybol szarmaztatott osztalyra, ami mar egy konkrét grafikus konyvtarra

épil).

e IVP (Init Value Problem)
A kezdeti érték probléma absztrakcidja. A konkrét fizikai rendszertol figg és attol,
hogy a programmal akarjuk kiszamittatni a kezdeti értékeket vagy pedig inkabb a pa-
raméterallomanyban adjuk meg ezeket is. Amennyiben ez utébbit valasztjuk, akkor
annyi a teendo, hogy beolvasast végziink szamolas helyett, ezt a rugalmassdgot a po-
limorf fiiggvények(C++ terminoldgia : virtudlis metédusok) biztositjak, egyébként
el6fordulhat az is, hogy numerikus médszereket kell megadnunk, mert csak gy old-

hat6é meg a kezdeti érték probléma.

e Function
A mozgésegyenletek absztrakcidja. Tisztan virtudlis metédusa révén interface-ként(kézos
feliiletként) szolgal a részecskék mozgésat leird differencidlegyenletek, egyenletrend-

szerek szamara. Méasképp mondva : a részecskék mozgasanak absztrakcidja.

e ODE (Ordinary Differential Equation)

A numerikus modszerek absztrakcidja, bazisosztalya a numerikus médszereknek.

e DispLocalVector

A megfigyelési rendszer absztrakcidja.
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4.4. A programtervrol konkrét szinten

4.4.1. Egy fizikai probléma konkrét leirasa és a hozza kidolgozott

programterv
Ion-atom iitkozések klasszikus szimulacidja - 3 részecskés CTMC

e Paraméterek

Részecskék rendszere

Kezdeti érték probléma

Mozgasegyenlet

Numerikus integraléomodszer

Megfigyelési rendszer

A konkrét programterv; a fizikai rendszer informatikai interpretacidja

e ThreeBodyCTMCParam: ParticleParam osztaly leszarmazottja.

e ParticleSystem leszarmazottai:A megjelenitendé pontok koordinatéit a ParticleSys-
tem bazisosztalybdl oroklik ezen osztalyok. Egyes programkonyvtarak lehetéséget
adnak a parhuzamos programozasra, igy a program terve olyan, hogy kihasznalhassuk

ezt.

— SVGAPartSys:
A unix rendszereken elérheté SVGALlib alacsonyszintii grafikus programkonyvtaron
alapul6 megjelenité osztaly. Létezik hozzd MesaGL-es kiterjesztés, ami az
OpenGL egy valtozata és segitségével hatékony 3D-s megjelenitést lehet irni.
Héatranya: nem platformfiiggetlen és a szalkezelést sem tamogatja alapbdl, erre

a POSIX szalakat hasznédlhatjuk unix rendszereken. Tovabbi hatranya, hogy
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csak root jogosultsaggal futtathatéak az SVGAlib-et hasznal6 programok, ami
egy igen komoly biztonsagi veszélyforrds, viszont nagyon hatékony. Mi csak a

sima SVGAlib-et hasznaljuk 2D-s megjelenitésre, demonstréalas céljabdl.

— SDLPartSys:
A Simple Direct media Layer nevii programkoényvtarat hasznédlja megjelenitésre,
amelyet implementaltak unix és windows rendszerekre is. Tamogatja a szalak
hasznalatat és az OpenGL API is hasznalhato. Itt is csak 2D-s megjelenitot

készitettunk.

— QPartSys:
A QPartSys a Qt programkonyvtarat hasznalja, ami egy multiplatformos ob-
jektum orientalt programkonyvtar, a C++ nyelv egyfajta kiterjesztéseként te-
kinthetlink rd. Tulajdonképp a statikus objektummodelli C++-t kiterjeszti
egy dinamikus objektummodellii rendszerré, ami grafikus megjelenitésre na-
gyon jol hasznalhatd. Vdélasztasunk tobb okbdl is erre a programkonyvtarra
esett. Tamogatja a szalakat, az OpenGL-t is és hatékony. A Qt fontossaga

miatt egy kiilon részben részletesebben is bemutatasra keriil.

e Function leszarmazottjai:

KeplerlonAtom

e ODE leszarmazottjai:

Euler, Runge-Kutta

e DispLocalVector leszarmazottjai:

SolarView, ProjectileView
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4.5. dbra. Utkozés utan
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5. fejezet

C++ template metaprogramozas

5.1. Bevezetés

A generativ programozasi paradigma napjaink egyik népszerli, aktiv programozasi pa-
radigméja. Egyik aga a template metaprogramozas, amely lehet6vé teszi algoritmu-
sok, szamitasok forditasi ideji végrehajtasat. A template metaprogramok igy csokken-
tik a futasi ideji miveletvégzést. A template metaprogramozas az az eszkoz, aminek
a segitségével hatékonyabb numerikus szamitast végzo programkonyvtarakat frhatunk

C++-ban, mint Fortranban. Legfontosabb alkalmazasi tertiletei:
e expression templates - forditasi idej sablonkifejezések
e concept checking - avagy tipusok tulajdonsagainak ellenorzése

e aktiv programkonyvtarak
Nem csak eljarasok és objektumok passziv gytijteménye, aktiv szerepiik van a kod ge-
neralasaban, azaz forditasi idében mutatnak dinamikus viselkedést. Aktiv konyvtarak

segitségével pl. kiterjeszthetjiik a forditéprogramot( Blitz++).
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5.2. Template-ek

A c++ nyelv éltal biztositott forditasi idében paraméterezheté konstrukcié, amely le-
het6vé teszi a kdd(valddi) djrafelhasznalasét, illetve egy magasabb absztrakeids szintet biz-
tosit.A template-ek nem csak tipusokkal paraméterezhetok, hanem akar egész értékekkel,
fliggvénypointerekkel, akar masik template-tel is. Egy adott probléma tipusfiiggetlen
abrazolasat végezhetjiik el template-ekkel. Olyan osztalyokat és fiiggvényeket irhatunk
le, amelyeknek a vaza megegyezik. Elkészitjiik ezt a sablont, majd a felhasznélas helyén
megadjuk(argumentumként adjuk 4t a tipust - template argument), hogy ezen sablonbdl
milyen tipusd verzidt szeretnénk hasznalni.Egy tipus-sablonbdl konkrét tipus létrehozas

(,,k6d-példdnyositas” - instantiation) kétféle médon torténhet:

e implicit : fordité altal
pl.: STL konténerek hasznélata, vector < int >
A fordité akkor példanyosit egy template-t, ha az abbdl 1étrejové tipusra sziikség

van-igény szerinti, lusta.

e cxplicit : templateclassvector < MyType >;
A fenti utasitassal utasitjuk a forditét, hogy az adott globélis névtérbeli(!) pon-
ton hozza létre az adott tipust(ha addig még nem hozott létre ilyen tipust). Ez
lehetdséget ad a program hatékonysagdanak novelésére, azaltal, hogy tobb explicit
példanyositast Osszegytjtve a forditénak nem kell megszakitania egy-egy kifejezés
forditasat, hogy létrehozza a benne 1évo tipust és a template metaprogramozéasban

is jelentOs szerepet kap.

5.2.1. Sablon-szerzodés modell

Az aktudlis és formalis paraméterek egyeztetésének modjara szolgal. Lehetévé teszi a
forditasi idej ellenorzést, igy példanyositaskor biztosak lehetiink abban, hogy a példanyositandé

sablon 6nmagaban helyes. A sablon specifikiciéja fogalmazza meg implicit médon a
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szerzodést a sablon torzse és a példanyositas kozott. Tehat eloirast adhatunk meg a
template argumentumra, azaz a sablonnak dtadhaté tipusra. Az Ada tamogatja ezen mo-
dellt, a C++ nem - szandékosan nem, ugyanis kizarja annak lehet6ségét, hogy a sablonnak

csak azon részét hasznaljuk, amelyet az argumentum teljesit.

5.2.2. Template-bol generalt tipusok ekvivalenciajarol:

Két, ugyanabbdl a template-bol legyartott tipus csak akkor egyezik meg, ha minden temp-

late argumentum rendre megegyezik.

5.2.3. Specializacio, részleges specializacié

A template-ek csak sémak arra nézve, hogy a fordité hogyan generaljon futtathaté kodot.
Ha valamilyen oknél(pl.hatékonysédgi) fogva szeretnénk bizonyos tipusok esetén eltérni
az alapértelmezett sablontdl, akkor készithetiink ezen tipusok szdmaéara specializacidkat.
Részleges specializacionak nevezziik az olyan specializaciot, amelyben konkrét tipusokkal
egyiitt template paraméterek ugyan tovabbra is lehetnek, de ezekre tett szintaktikai

megkotésekkel sziikitjiik a lehetséges argumentumok korét.

5.2.4. typedef és enum

A typedef kulcsszoval egy 1j dlnevet(alias) adhatunk egy adott tipusnak, nem hoz létre
1 tipust, nem vizsgdlja annak szintaktikai helyességét(tehat egy egy még definidlatlan,
de mar deklaralt tipusnak is lehet alias-t adni). Az enum kulcsszéval pedig 1j felsorolési
tipust hozhatunk létre. A metaprogramok &ltaldban ebben taroljdk az adatokat(lévén a

felsorolasi tipus forditasi id6ben 1étrejové konstrukeid, mint pl. egy static const véltozd).
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5.3. Metaprogramok

5.3.1. Torténete

A C++ nyelv 1994 6ta tamogatja a template-eket, akkor kertilt bele a templte specifikacid
a nyelv szabvanytervezetébe. A {6 cél az egyszeriibben karbantarthaté program volt,
amelyet a tipussal val6 paraméterezés utjan értek el. Ugyanebben az évben irt Erwin
Unruh egy specialis programot, amely ugyan soha nem fordult le, primszamokat generalt:
1-t6l egy megadott felso hatéarig ellendrzott int tipusi szamokat és tipuskonverzids hibat
dobott azon, forditas kozben létrejovo tipusok esetén, amelyek argumentuma egy prim

volt. Ez volt az els6 C++ template metaprogram.

5.3.2. Miukodése

A fordité abban az esetben fog példanyositani egy sablon alapjan, ha egy adott kifejezés
vagy deklaraci6 kiértékelésében szamara ismeretlen tipus van, és a tipus létrehozhaté vala-
melyik template definiciobdl. Megfeleléen megfogalmazott deklaracidkkal meghatdrozhatjuk,

hogy egy adott template a program mely pontjan példanyosuljon. Példa:

template <int N>
struct Factorial
{
enum { value = N*Factorial <N-1>::value 1};

};

template <>
struct Factorial<1>
{

enum { value = 1 };

int main ()
{

int r=Factorial<b>::value;

35



5.3. METAPROGRAMOK Debreceni Egyetem

A két template definici6 elemzése utan a fordité megprébalja kiértékelni a féprogramban
1év6 értékadd kifejezést. Ahhoz. hogy a Factorial < 5 >:: value kifejezés értékét meg-
hatarozza, a szdméra egyenlore definidlatlan Factorial < 5 > tipust kell 1étrehoznia.
Megkeresi, hogy van-e ilyen nevii template, amibdl a gyartast elkezdheti. A template
létezik, N helyébe 5-0t irva leforditja az adott kodrészletet. Ahhoz, hogy az ebben elhe-
lyezked6 Factorial < N—1 >:: value-t, azaz Factorial < 4 >:: value-t ki tudja szamitani,
példanyositania kell a Factorial < 4 > tipust, stb...Végiil a mar 1étez6 Factorial <1 >
tipushoz ér, ekkor all le. Vagyis a forditét rekurziv template példanyositasra kényszeritjiik,
specializaciét hasznalva allitjuk le a rekurziot. A koédba a fordité mar a végeredményt
fogja beirni, tehat futasi idében nem fogunk mar faktorialist szamitani. A template meta-
programming Turing-teljes, a Bohm-Jacopini-tétel szerint minden elagazast és rekurziét
tartalmaz6 nyelv Turing-teljes.

A rekurziét mar lattuk, most jojjon egy példa forditasi ideji elagazasra:
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template <bool Cond, class TrueType, class FalseType>
struct IF
{
typedef TrueType type;
I

template <class TrueType, class FalseType>
struct IF<false,TrueType,FalseType>

{
typedef FalseType type;
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6. fejezet

A Qt rovid ismertetése

6.1. Bevezetés

A Qt a norvég Trolltech cég terméke, egy multiplatformos C++ programkonyvtar, amely
mar tobb, mint 400 osztalyt tartalmaz. Az osztalyok tobb tertiletet is lefednek, mint pl.
GUI, halézati, parhuzamos, adatbazis programozds, tamogatja az XML-t, OpenGL-t is,
tovabbd lehetéséget ad a nemzetkozi programozasra is. Téamogatja a Unix(AIX, BSDI,
FreeBSD, HP-UX, Irix, Solaris, Linux, stb...), MacOsX, Windows(9x, NT4, ME, 2000,
XP) rendszereket.

6.2. A Qt torténete

A Qt torténete a 80’-as évek végén, 90’-es évek elején indult, két frissen végzett norvég
egyetemista (Haavard Nord, Eirik Chambe-End ) egyiitt dolgozott egy ultrahang képek
szamara késziil6 C++ adatbazis-alkalmazason. Ennek a rendszernek olyannak kellett len-
nie, ami tobb platformon fut(Unix, Macintosh és Windows) és grafikus kezeléi feliilete is
van. A torténet szerint egy nyari napon kimentek egy parkba napozni és Haavard azt

taldlta mondani, hogy ,,Egy objektum-orientalt megjelenitoé rendszerre van sziikségiink.”
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Aztan megirt egy jopar osztalyt, ami végiilis a Qt alapja lett. Eirik kitaldlta a signal-slot
modellt, 1993-ra megirtak a Qt elsé grafikus magjat és megcesinaltak hozza a sajat gra-
fikus elemkészletiiket(widget). Honnan jon az elnevezés? FEz érdekes, a ,,Q” ugyanis
azért Q, mert jol mutatott Haavard Emacs betiikészletében. A | t” hozzdadasa pe-
dig az Xt( X toolkit ) elnevezés alapjan tortént. 1994-ben megalapitottdk a Quasar
Technologies-t, ami késobb Troll Tech lett, majd végiil Trolltech. 1995-ben jelent meg az
els6 verzid (0.9). Els6 vasarloik kozott volt (egész pontosan a méasodik) az ESA (European
Space Agency). 1996-ban indult a KDE project Matthias Ettrich vezetésével, aki a Qt-t

valasztotta alapkonyvtarnak. Jelenleg a 4.x.y verziéndl jarunk.

6.3. A Qt fogalmi rendszere

6.3.1. signal-slot modell

kulcsszavak:Q_OBJECT, signals, slots, connect, disconnect, emit

A legegyszeriibben tugy lehet ezt a modellt megkozeliteni, hogy elképzeliink egy alj-
zatot, amire racsatlakoztathatunk eszkozoket, amennyiben van nekik mivel racsatlakozni.
Minden osztaly definidlhatja a sajat aljzatat, ami minden egyes objektumahoz elkésziil és
ezen aljzathoz csatlakozhatnak egy (vagy tobb) olyan osztély objektumai, amelyek rendel-
keznek csatlakozéval, sét, sajat maga is csatlakozhat sajat magéra(nem lesz rovidzérlat,
méas hasonlattal élve: hermafroditak szaporodédsa ). Egy aljzatba csak a megfelelé csat-
lakoz6 dughaté be, az aljzat alakjaval analdg fogalom a szignatura. Egy kicsit pon-
tositva: minden osztaly megadhat signal-okat és slot-okat. Egy signal kivaltodasakor
a hozzakapcsolt slot lefut. Ha a signal-nak vannak paraméterei, akkor azok atadédnak
a slot-nak. Fontos az, hogy a signal formadlis paraméterlistdjdnak(szignatira) kompa-
tibilisnek kell lennie a slot formalis paraméterlistajaval, azaz vagy ugyanannyi, ugyan-

olyan tipusu paraméterekbdl allnak vagy a slot-nak lehet kevesebb is, hogy kisziirje a
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(e Objectt ™ connect( Ob!ect1,s!gnal1,0b!e-:t2, slot1)
connect( Object1, sighal1, Object2, slot2 )

signall
signal2 7 Object2 )
signall
—— P slotl

—p slot2
\\4

(" Object3 )

signall —

connect( Object1, sighal2, Object4, slot1 )

(" Objectd )

slot1

N—t

> slot1
slot2

P slot3
connect( Object3, signal1, Objectd, slot3) ;J

szamara érdektelen paramétereket - igy a signal-slot mechanizmus tipusbiztos szemben
més rendszerek callback-mechanizmusaval.(aljzatos analdgia : van egy olyan aljzat, ami-
hez pl. max. 8 villds csatlakozot lehet illeszteni, de ugyanugy kezeli a 7,6, 2 villas
csatlakozdkat is) Tehat a signal-slot mechanizmus lehetévé teszi, hogy 6sszekossiink ob-
jektumokat egymassal anélkiil, hogy azok barmit is tudnanak egymésrol. Tulajdonképp
ugy is fogalmazhatnank, hogy van egy objektumunk, ami csinél valamit, aztan a cselekvése
soran eljut egy olyan allapotba, amikor az addigi tevékenységének eredményérol értesit
egy masik objektumot és esetleg at is ad neki adatokat, amivel adott esetben a masik
objektum is elkezd valamit csindlni, majd szintén értesit egy harmadik objektumok, ami
felhasznalja a kapott adatokat(pl.: van egy fizikai probléménk - ion-atom {itkozés, CTMC
modszerrel szamitjuk a trajektoriat, szalként fut a szamold rész, van egy idozitonk, ami
ha leszamolta a megadott idotartamot, kivalt egy signal-t, amiben elkiildi a megjelenito
objektumnak a koordindtakat és megjeleniti azt - a program futdsa igy nem méds, mint

egymassal diszjunkt objektumok interakciéja )
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Technikai részletek:

Ha egy C++ osztalyhoz signal-okat, slot-okat akarunk hozzaadni, ahhoz el6szor is szere-
peltetni kell az osztalydefiniciéban a Q_-OBJECT makrénevet(az osztalynak a QObject-
nek kell a leszarmazottjanak lennie, pontosabban a QObject-bol kiinduldé 6roklési lanc
valamely elemének), ezutdn mar adhatunk meg egy signals: részt, ide keriilnek a signal-
ok specifikacioi, majd adhatunk meg egy public—private—protected slots: részt is, ide
jonnek a slot-fiiggvények. A signal-ok hozzaférését nem szabalyozhatjuk, azokat nem is kell
implementalnunk. A slot-ok viszont 1-2 megszoritassal ugyanolyan C++ - fiiggvények,
mint a tobbi(ez azt jelenti, hogy akar virtudlisak is lehetnek, vagyis polimorf slotok ).
A megszoritasok a kovetkezdk: ha egy fliggvény slot-fliggvény, akkor csak void lehet a
visszatérési értéke(vagyis eljards jellegii fiiggvény, nincs visszatérési értéke), a masik pedig
az, hogy a formalis paraméterlista egyetlen tagja sem kaphat alapértelmezett kezdoértéket.
(ill. van még egy ,,aprésiag”, ami ugyan nem megszoritas, de jo, ha figyelembe vessziik:
egy slot fliggvény csak annyit csindljon, amit feltétlen muszdj, tehat ne tegytlink bele
pl. egy alkalmazkodo 1épéskozii Runge-Kutta moédszert, ugyanazon ok miatt, ami miatt
egy megszakitdsi rutinban sem tesziink bele ilyesmit- hatékonysdg). Signal-ok kivéltésa
torténhet implicit és explicit(emit makrd) médon is. Egy adott signal-t csak az 6t definidld
osztély (illetve az abbdl szarmaztatott osztalyok) példanyai valthatnak ki. A signal-okhoz

kapcsolt slot-ok elére nem meghatarozott sorrendben futnak le, nem determinisztikusan.

signal-ok, slot-ok 6sszekapcsolasa

a connect makroval torténik, ami a kovetkezoképp néz ki:
connect(sender,SIGNAL (signal), receiver, SLOT(slot)); vagy
connect(sender,SIGNAL (signal), receiver, SIGNAL(signal)); vagy

, ahol a sender és a receiwer egy-egy QObjectre hivatkoz6é mutaté tipusu valzozo, a sig-
nal és a slot pedig a signal és slot fiiggvények szignaturai, paraméternevek nélkiil(tehat

csak a tipusokat kell szerepeltetni). A SIGNAL() és SLOT() makrék lényegében string-gé
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konvertéaljak az argumentumukat.

Kapcsolodasi lehetdségek:

e Egy signal kapcsolédhat tobb slot-hoz
Ha kivaltédik a signal, a hozzakotott slot-ok egymas utan futnak le, tetszéleges

sorrendben, tehat nem biztos, hogy a felirds sorrendjében.

e Tobb signal kapcsolédhat egy slot-hoz
Ha valamelyik signal kivéaltédik, a slot lefut.

e Egy signal kapcsolédhat egy mésik signal-hoz

Amikor a signal-lancolatban elso signal kivaltodik, akkor kivaltédik a tobbi is.

kapcsolatok eltavolitasa:

disconnect(sender,SIGNAL (signal), receiver, SLOT(slot));

Erre ritkdn van sziikség, mert ha egy objektum torlodik, akkor a Qt automatikusan
megsziinteti azon kapcsolédasokat, amelyek erre az objektumra vontakoztak.

a hatékonysagrol:

A callback-metodusok hivasa kicsit gyorsabb, mint a signal-slot mechanizmus, de azok
nem olyan flexibilisek, mint ez a megoldas(tipusbiztonség, stb. .. ). Altalaban egy néhany
slot-hoz kotott signal kivaltasa tizszer lassabb, mint ha direkt hivnank meg a fogadd ob-
jektum metédusait(nem virtualis metédusok esetén - virtudlis metédusok hivasa lassabbl!).
Ezalatt az ido alatt a Qt nem alszik, hanem meghatarozza a kapcsolédé objektumokat,
biztonsagos médon végigmegy rajtuk(ellendrzi, hogy a fogad objektumok léteznek-e még,
avagy id6kozben megsziintek), illetve atadja a sziikséges paramétereket. Viszonyitdsképp
egy new vagy delete operator jéval lassabban fejti ki hatasat, mint a signal-slot mechaniz-
mus altal el6irt miveletek, széval annyira azért nem vészes a helyzet. A Trolltech adatai
szerint egy 1586-500 gépen egy masodpercen beliil 2,000,000 signal valthaté ki, amelyet
egy fogadd obejtktum figyel, illetve 1,200,000 signal, amennyiben két fogadd objektum
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kapcsolédik hozza(nem linedrisan csokken a sebesség!).

6.4. Qt & C++

6.4.1. MOS - Qt Meta-Object System

A Qt egyik nagy eredménye, hogy kiterjeszti a C++-t egy olyan mecanizmussal, ami le-
het6vé teszi fiiggetlen program-komponensek 0sszekapcsolasat anélkiil, hogy az 6sszekotott
komponensek barmit is tudnanak egymasrdl - ez nemcsak GUI esetén hasznos. Ezt a le-
hetéséget a meta-object system biztositja. A MOS két {6 szolgédltatasa: a signal-slot
modell és az dnelemzés(reflection). Itt fontos megjegyezni, hogy a Qt egy statikus ob-
jektummodelli programozasi nyelvet terjeszt ki dinamikus objektummodelli rendszerré,
mint amilyen az Objective-C vagy a Java, C# is. Az onelemz6 képességre sziikség van
a signal-slot modell miatt, ez a funkcioanlitas lehetové teszi azt is, hogy a programozé
meta-informaciokhoz férjen hozza egy QObject-bdl szarmaztatott osztaly esetében futasi
idoben. Ezen informacié pl. lehet az, hogy milyen signal-jai, slot-jai vannak az adott
osztalynak. Illetve tdmogat tn. dinamikus tulajdonsdgokat(Dynamic Property Sys-
tem), amit pl. a Qt Designer(GUI builder) hasznal vagy a nemzetkozi programozés
sordn a tr() fiiggvény hasznalja. QObject osztélyok példanyai esetén hasznélhatjuk a
qobject_cast<T>() -ot, ami a C++-beli dynamic_cast<T>-hoz hasonlithaté funkci6jét
tekintve, am nem igényli a nativ C++ RTTI tamogatast. Ha az objektum tipusa meg-
felelo, akkor a qobject_cast<T>() 0-t ad vissza, egyébként nem. Ha a QObject egy
leszarmazottjdban nem szerepeltetjiikk a Q_OBJECT makr6t(nem adunk meg signal-okat,
slot-okat, property-ket, stb...), akkor nem rendelédik meta-object kéd az osztélyhoz.
Ez a MOS szemszogébol azt jelenti, hogy ezen osztaly ekvivalens a hozza legkozelebbi
elédjével az osztalyhierarchiadban, amely rendelkezik meta-object kéddal. A Qt szaméra
a C++ statikus objektummodellje hatrany, hogy mégis tudja biztositani a fenti dinami-

kussdgot, az a moc (Meta Object Compiler)-nak készonhets. A moc egy el6forditd, azon
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osztalyokhoz general meta-object kédot, amelyekben szerepel a Q_OBJECT makro. A
moc ,tiszta” C+-+ kodot general, igy a Qt MOS minden C++ forditéval miikodni fog,
magyarul egy szabvanyos C++ fordito és a Qt moc elérhetévé teszi C++-ban a dinamikus

objektummodell hasznalatat. Hogyan miikodik?

e A Q. OBJECT makré deklaral néhany onelemzo fliggvényt , amiket implementélnia

kell minden QObject leszarmazottnak.
e A moc legenerdlja az 6nelemzo fliggvények és a signal-ok implementéaciojat

e a QObject fiiggvénytagok mint pl. a connect() vagy diconnect() az dnelemz6 fiiggvényeket

hasznalva végzik el feladatukat

Mindezt automatikusan kezeli a Qt a gqmake,moc eszkozeivel.

6.4.2. Qt vs. C++4 template

A generikus paradigma mentén torténé programozas sok probléma esetén igen jol hasznalhato
(pl. forditasi idében kiértékelhetd sablonkifejezések), &m egy olyan rendszer esetén, ahol
pl. dinamikusan épiil {0l egy felhaszndldi feliilet egy XML file-bol, ott nem igazan hasznalhato.
Qt-ben nem adhatunk meg olyan sablonosztéalyt, amelyben szerepel a Q_OBJECT makré.
Ha mégis, akkor a moc kiirja, hogy a Qt nem tamogatja azon sablonosztalyokat, amelyek-
ben signal-ok, slot-ok vannak avagy Q_OBJECT. Miért nem tamogatja a Qt az ilyen
sablonokat? Ennek legfobb oka az, hogy a kiilonb6z6 sablonparaméterekkel torténé ins-
tancidciék szama nem meghatarozhato és mindegyik instanciacié mas és mas meta-object
kédot igényelne. Vannak azonban olyan esetek, amikor szeretnénk signal-slot mechaniz-

mussal boviteni a sablonosztalyunkat. Ekkor mi a teend6? Két dolgot tehetiink:

e megadunk egy bazisosztalyt, amelyben szerepel a Q_OBJECT makrénév, megad-
juk a signal-okat, slot-okat, majd készitiink egy olyan sablonosztalyt, ami ennek a
leszarmazottja. Ez a megoldas akkor hasznalhaté, ha a signal-oknak és a slot-oknak

nincs szitkségiik a sablonparaméterekre(nem fiiggnek télik).
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e Figyel6 (Observer) programtervezési minta (design pattern) hasznélata. A Figyel6
minta arra szolgal, hogy egy adott objektum belso dllapotanak valozasarol értesitsen
egy vagy tobb méasik objektumot. A Qt erre ad is lehetOséget az un.

eseményszlirokon(eventFilter) keresztiil.
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7. fejezet

ésszefoglalés

A dolgozatban bemutatéasra keriiltek mindazon ismeretek, amelyek egy ion-atom titkozést
hatékonyan szimuldlé és 3D-ban megjelenité program elkésziiléséhez sziikségesek: fizikai
alapismeretek, a szimulalt rendszer mozgasegyenletei, C++ template metaprogramozas a
Fortran-tol is hatékonyabb numerikus szamitdsok elvégzéséért, a megjelenitésért felelo és a
felhasznaloi feliiletet leiré Qt programkonyvtar. A program C+4-ban irédott és objektum
orientdlt | illetve generikus paradigmak mentén épiil fel, kihasznalja mindkét paradigma
altal nydjtott elonyoket. Az elkésziilt program valds idoben képes megjeleniteni a teljes
szimuldciét, lehetGséget ad tetszéleges t; idépillanat rogzitésére(JPEG formatumi file-
ként), de video(AVI) file-t is képes késziteni a teljes szimuldciordl(mindekozben persze a
felhasznald szamara is lathaté a szimulacid). Tobbféle iranyban is lehetséges tovabbfejleszteni,
mind informatikai(absztrakt megjelenité réteget és szamité réteget készitve akar egy
bluetooth-os telefonon is megjelenithetnénk a szimulaciét, SOAP service-ek formajaban
elérhet6vé lehet tenni a szamolast végzo alrendszer szolgaltatdsait,stb. .. ) mind fizikai(Coulumb-

potencial helyett modelpotencidl alkalmazésa, Fermi-gyorsitas szimuldldsa) tertileten.

46



8. fejezet
Koszonetnyilvanitas

Ezuton szeretnék koszonetet mondani témavezetomnek, Dr. Tékési Karolynak a szakdol-
gozat elkészitésében nyujtott segitségéért, éjszakaba nylo ellendrzé munkajaért. Koszonet-
tel tartozom Dr. Halasz Gabornak, amiért segitett a dolgozat megsziiletését akadalyozo

kiils6 tényezok megsziintetésében.
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9. fejezet

Képek a programrol
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~\iew modes

() projectile

@ solar

Save

I e I suspend |

Quit

9.1. abra. A program futas kozben
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Suspend

-
~\iew modes
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9.2. abra. A program futas kozben
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9.3. dbra. A program futas kozben
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