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    CAPÍTULO 1




    Introducción




    Antes de hacer el esfuerzo para escribir este libro, los autores nos hemos planteado el porqué deberíamos hacerlo. Varios motivos se han unido para impulsarnos a escribir este documento que tienes en tus manos y que trata sobre software libre, en concreto software libre aplicado a cálculo numérico.




    En primer lugar, en los últimos años se ha oído mucho hablar de software libre. Se trata sin duda de una palabra atractiva, que puede resultar sugerente para muchas personas. Pero




    

      	¿qué es exactamente el software libre?


    




    Las sutilezas de las diferentes licencias constituyen un tema aparte [1], pero podemos entender el espíritu a través de las palabras de los documentos de la fundación para el software libre, Free Software Foundation (FSF) en inglés [2]:




    El software libre concierne a la libertad de los usuarios para ejecutar, copiar, distribuir, cambiar y mejorar el software:




    1. Libertad para ejecutar el programa.




    2. Libertad para estudiar cómo funciona el programa, y adaptarlo a las necesidades propias. El acceso al código fuente es un prerrequisito para esto.




    3. Libertad para redistribuir copias.




    4. Libertad para mejorar el programa, pudiendo redistribuir estas mejoras para que todo el mundo pueda beneficiarse. De nuevo, el acceso al código fuente es un requisito previo.




    La lista de proyectos de este tipo [2], [3] es realmente impresionante. Algunos han conseguido una calidad alta, por ejemplo el compilador gcc o el sistema operativo Linux, mientras que otros a lo mejor han caído en el olvido por falta de programadores o por no tener una comunidad amplia de personas que contribuyan con preguntas, manuales y código al proyecto. Precisamente, consideramos que el aspecto más relevante que aparece típicamente en un proyecto de este tipo, es que un conjunto de personas separadas a distancias de miles de kilómetros sean capaces, a través de la web, del e-mail y de foros, de aunar sus esfuerzos para crear o mejorar un producto, de forma que todos ellos se benefician unos de otros. Evidentemente, una gran parte del peso recae sobre los desarrolladores, pero es cierto que la difusión de los programas necesita a los usuarios, que con su experiencia ayudan a encontrar fallos, hacen manuales, crean foros de discusión y son, en definitiva, los que al final dan el visto bueno al producto.




    

      	¿Por qué se interesan los autores, profesores universitarios, en el software libre?


    




    Porque bajo el software libre subyace la idea de compartir conocimiento y favorecer la existencia de nuevas ideas; y ¿qué es investigar y enseñar sino crear conocimiento y procurar que nuestros alumnos aprendan e incluso vayan más allá de lo aprendido? Creemos que el espíritu del software libre es similar al que debería reinar en las instituciones universitarias.




    Concretando estas ideas, los profesores necesitamos herramientas para nuestra investigación y nuestra docencia, y estas herramientas deben tener una calidad mínima y ser fácilmente distribuibles entre nuestros alumnos. En muchos casos las compañías que ofrecen software no han sabido ofrecer productos con una flexibilidad adecuada para la labor docente o, en otros casos, especialmente en el campo de la electrónica, incluso aun siendo de pago, la calidad no era la esperada.




    

      	En este contexto, ¿por qué escribimos el libro? ¿Qué orientación tiene?


    




    El principal motivo es que una difusión de una herramienta libre necesita una buena documentación. Pretendemos poner nuestro grano de arena en esta tarea. Para ello, nos basaremos en el conocimiento de software libre que hemos acumulado durante años y en la experiencia de trabajo en cálculo numérico en ingeniería. Las contribuciones de este libro son varias:




    1. Poder encontrar en una única obra una información extensa que permita a una persona instalar y empezar a trabajar con los programas. No obstante, somos conscientes de que es imposible y no tiene sentido reproducir los manuales accesibles en internet, por lo que hemos intentado hacer un esfuerzo de síntesis y dar abundantes referencias.




    2. Una recopilación de la información que, según nuestra experiencia, es más importante para trabajar. Hemos hecho un esfuerzo generalista, pero a la vez tratamos temas, como la depuración de código, que no suelen encontrarse en manuales de inicio y que son, sin embargo, imprescindibles para un uso profesional.




    3. Una comparación de las herramientas. La evaluación de las herramientas es un proceso complejo y a veces subjetivo, pero creemos que la información que hemos obtenido puede ser de ayuda para que una persona se decida entre una herramienta u otra.




    

      	¿A quién va dirigido este libro?


    




    Este libro va dirigido a:




    1. Estudiantes de ciencias o ingenierías que necesiten realizar cálculo numérico y no quieran usar versiones de pago o piratas.




    2. Profesores e investigadores que por algún motivo no desean usar programas de pago, donde el ejemplo más extendido es MatLab [5]. Entre otros puede haber motivos económicos, búsqueda de mejores lenguajes de programación, independencia de casas comerciales, adhesión a la filosofía de código libre, necesidad de conocer el código fuente para profundizar en él, etc.




    3. Profesionales que necesiten realizar cálculos sin necesidad de una inversión económica fuerte.




    4. Personas interesadas en el software libre en general.




    

      	¿Qué aspectos no cubre este libro?


    




    En este libro no encontrará una discusión de los fundamentos matemáticos de los métodos numéricos. Para ello, existen referencias clásicas [4]. Tampoco encontrará un manual de uso de Linux, aunque éste será el sistema operativo sobre el que mostremos muchos ejemplos. De hecho, todos los programas que tratamos tienen su versión en Windows, por lo que el conocimiento de Linux tampoco es imprescindible.




    

      	¿Qué conocimientos previos se requieren?


    




    El libro es bastante autosuficiente en cuanto a la parte de programación. No obstante, es conveniente tener conocimientos generales de programación y es inevitable que hagamos referencia a MatLab, por ser el programa más extendido, cuando realicemos comparaciones.




    Dado que usamos el sistema operativo Linux, es necesario que el usuario tenga unos conocimientos mínimos y que sepa instalarlo. Estos conocimientos se adquieren en cualquier libro general o incluso en revistas de informática. Actualmente, distribuciones como Kubuntu [12] son muy fáciles de instalar y guían totalmente al usuario. No obstante, como hemos mencionado, todos los programas analizados tienen versiones en Windows. Por ello, un usuario de Windows puede perfectamente seguir los ejemplos. De hecho, el análisis de una de las herramientas será mostrado en este sistema operativo.




    

      	Convenciones usadas en el libro


    




    En este libro se usará la cursiva como elemento dentro de un párrafo normal para indicar comandos o palabras clave de un lenguaje, variables utilizadas en ejemplos o resaltado en general (por ejemplo, la primera vez que aparece un nombre de un programa o de una librería). Cuando un comando aparezca como primera palabra de una frase, el comando aparecerá con mayúscula, aunque en sí mismo deba escribirse en minúscula (por ejemplo, Fread y fread). Cuando aparezcan explícitamente varias líneas de programación, éstas seguirán este formato:




    Tipo de letra usado para líneas de programación o de comandos.




    Cuando hablemos de un string nos referiremos a una cadena de caracteres. Usaremos indistintamente el término inglés o el nombre, más largo, en castellano. Un vector es una lista de números accesibles por un único índice, una matriz es un conjunto de números al que se puede acceder mediante dos índices, y un array será un conjunto de números accesibles mediante índices. El concepto más general es el de array, que engloba a vectores y matrices. Muchos ejemplos en el libro se refieren a matrices y vectores por comodidad de visualización, pero el lector se dará cuenta enseguida de que casi todos los conceptos se extienden de forma trivial a arrays multidimensionales.




    

      	Estructura del libro


    




    El libro comienza con un capítulo general de introducción histórica, instalación y fuentes de información de cada programa (capítulo 2).




    A continuación, en el capítulo 3 se tratan los aspectos básicos que permiten al lector comenzar a trabajar y escribir sus propias funciones.




    El capítulo 4 está dedicado a operaciones que se pueden realizar con funciones, tales como minimización e integración.




    El capítulo 5 se dedica a la definición de vectores, matrices y arrays, un aspecto fundamental en cálculo numérico.




    El capítulo 6 muestra la manera de representar gráficamente funciones, datos, etcétera.




    En el capítulo 7 hablaremos de otros aspectos algo más avanzados como la integración de otros lenguajes, el uso de entornos de programación, etcétera.




    Finalmente, en el capítulo 8 haremos una comparativa de las herramientas, prestando especial atención a sus diferencias, para que una persona habituada a trabajar con una de ellas no cometa demasiados errores al pasar a otra.


  




  

    CAPÍTULO 2




    Descripción general




    Octave [9] es un programa de cálculo numérico conocido por buscar una sintaxis muy similar a la de Matlab [5], existiendo una gran compatibilidad en las funciones de cálculo numérico. Permite realizar cálculos tales como resolución de problemas de álgebra lineal, resolución de ecuaciones no lineales, integración de funciones, máximos y mínimos de funciones, manipulación de polinomios, integración de ecuaciones diferenciales ordinarias, etc.




    Scipy [10] es una librería de herramientas numéricas para Python [24] [25] que se distribuye libremente. En este sentido, podría considerarse un competidor de Matlab, Octave o SciLab [6]. Sin embargo, en su filosofía no ha tratado de imitar a nadie, y tiene detrás el respaldo de un auténtico lenguaje de programación orientado a objetos e interpretado: Python. Este hecho le confiere una gran potencia y la capacidad de beneficiarse de mejoras del lenguaje base.




    Scipy posee módulos para álgebra lineal, optimización de funciones, integración, funciones especiales, resolución de ecuaciones diferenciales ordinarias y otros.




    Scilab [6] es un programa de cálculo numérico desarrollado principalmente en Francia, que incluye su propia librería para gráficos. Es similar a MatLab, pero no busca una compatibilidad total, como lo puede hacer Octave. Aunque no será explicada en este libro, incluye una herramienta para el diseño y simulación de sistemas de control, Scicos [7], similar a Simulink [8] de MatLab. Este hecho lo diferencia de las dos herramientas anteriores.




    2.1 historia




    Octave fue originalmente concebido en 1988 para ser incluido en un libro de texto sobre diseño de reactores químicos. Posteriormente, el proyecto se orientó hacia una herramienta más flexible para todo tipo de operaciones de cálculo numérico. Actualmente, está muy extendido en universidades y centros de investigación.




    En el momento en que se escriben estas líneas, la versión de Octave recomendada es la 3.0.0, versión que se denomina stable.




    Scipy es un software científico que comenzó su desarrollo en 2001. Está basado en el lenguaje de programación Python, que es ya de por sí un lenguaje de comandos interpretado y orientado a objetos. Sus orígenes se remontan al paquete con extensiones numéricas para Python denominado Numeric. Posteriormente, apareció Numarray, con la intención de construir un paquete más flexible y de limpiar el código, aunque resultó ser más lento para cálculos matriciales en pocas dimensiones. En el año 2005, el principal impulsor de Scipy, Travis Oliphant, reunificó ambos en un único paquete que integrase sus respectivas ventajas, y que se denomina Numpy, pudiéndose considerar como el núcleo de Scipy. Scipy, en sí mismo, se concibe como una extensión de las funcionalidades de Numpy. La versión actual es la 0.4.8 para Scipy, y la 1.0 de Numpy. Scipy está patrocinado por una empresa, Enthought (Scientific Computing Solutions) [11] y se ofrece con licencia BSD [1] (Berkeley Software Distribution), una licencia libre menos restrictiva que la GPL [1] (General Public License) para el uso del software en productos propietarios. Es el programa más diferente de Matlab de los tres que comentaremos en este libro.




    Scilab ha sido desarrollado desde 1990 por investigadores pertenecientes al INRIA (Institut National de Recherche en Informatique et Automatique) y al ENPC (École Nationale des Ponts et Chaussées). Se distribuye libremente desde 1994 con sus programas fuente en internet. Desde mayo de 2003, es mantenido y desarrollado por Scilab Consortium, que engloba a centros de investigación y empresas. Actualmente, agrupa a 25 miembros. La versión actual es la 4.1.2.




    2.2 Descarga e instalación




    2.2.1 Octave




    2.2.1.1 Instalación con paquetes




    La instalación de Octave bajo Linux es sencilla si usamos paquetes. En nuestro caso, partimos de la distribución de Linux conocida como 6.06 LTS (Dapper) de Kubuntu [12]. Esta distribución está basada en Debian [13], por lo que podemos usar su conocida gestión de paquetes. Previamente a instalar los paquetes, hemos tenido que ampliar los repositorios desde los que se pueden descargar. Nuestro fichero /etc/apt/sources.list aparece de la siguiente forma (hemos eliminado las líneas que son comentarios):




    deb http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper main restricted




    deb-src http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper main




    restricted




    deb http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper-updates main




    restricted




    deb-src http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper-updates main




    restricted




    deb http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper universe




    multiverse




    deb-src http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper universe




    multiverse




    deb http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper-backports main




    restricted universe multiverse




    deb-src http://es.archive.ubuntu.com/ubuntu/ dapper-backports main




    restricted universe multiverse




    deb http://security.ubuntu.com/ubuntu dapper-security main




    restricted




    deb-src http://security.ubuntu.com/ubuntu dapper-security main




    restricted




    deb http://security.ubuntu.com/ubuntu dapper-security universe




    multiverse




    deb-src http://security.ubuntu.com/ubuntu dapper-security universe




    multiverse




    De este modo, al buscar paquetes, nos aparecerán ya los que están relacionados con Octave. La búsqueda se puede hacer desde una línea de comandos, por ejemplo con el comando apt-cache search octave podemos buscar paquetes que tengan relación con Octave:




    ctmedra@laue:$ apt-cache search octave




    amsynth - two oscillator software synthesizer




    h5utils - HDF5 files visualization tools




    kmatplot - A Gnuplot-like tool for plotting data sets in 2D or 3D




    koctave - graphical front-end for Octave




    libglpk0 - linear programming kit (shared libraries for use with Octave)




    libinline-octave-perl - Perl5 module to Inline GNU Octave code




    libplplot-dev - Scientific plotting library (development files)




    matwrap - wrapper generator for matrix languages




    octave - GNU Octave language for numerical computations (2.1 branch)




    ...




    src2tex - A converter from source program files to TeX format files




    octave-gpc - Octave binding for the General Polygon Clipper Library




    Una vez encontrado el paquete que queremos instalar, podemos usar el comando apt-get install nombre_paquete (es necesario ser superusuario para instalar paquetes, por lo que si no lo somos, haremos sudo apt-get install nombre_paquete, introduciendo posteriormente la contraseña). No obstante, esta gestión se puede realizar ya desde ventanas gráficas que son más amigables. En Kubuntu, podemos usar la aplicación de gestión de paquetes Adept (en el entorno Gnome, si usamos Ubuntu [14], una función similar es realizada por Synaptic Package Manager). En la figura 2.1 podemos ver el aspecto que presenta.




    La interfaz es muy sencilla de utilizar. Podemos seleccionar un paquete, y la misma aplicación nos seleccionará todos aquellos paquetes adicionales que sean necesarios. En nuestro caso, elegimos octave (paquetes básico) y octave-forge (funciones avanzadas). Podemos observar que hay otros relacionados con Octave. El lector puede buscar información sobre ellos y comprobar su utilidad. Buscaremos también el paquete gnuplot, que usaremos para dibujar, y lo seleccionaremos (no perdemos la instalación de los anteriores paquetes si hacemos una nueva búsqueda).




    Una vez seleccionados los ficheros, podemos aplicar los cambios, con lo que efectuaremos la instalación. En nuestro caso, la versión que nos deja instalar por paquetes es la 2.1.72.




    [image: ]





    Figura 2.1. Ventana de Adept Manager, el gestor de paquetes de Kubuntu




    2.2.1.2 Instalación a partir del código fuente




    Mostramos ahora la forma de instalar a partir de las fuentes. Aunque es algo más complejo, esto nos permite acceder a la última versión, en nuestro caso la 3.0.0.




    Lo primero que hay que hacer es descargarse el código fuente de Octave desde las páginas de descarga de Octave [9]. La instalación de otros paquetes la haremos a posteriori. Descomprimimos los ficheros con tar xvzf octave-3.0.0.tar.gz. Por ejemplo, al descomprimir octave-3.0.0.tar.gz nos aparece un directorio octave-3.0.0. Descendemos a él y nos encontraremos los ficheros README e INSTALL. Los pasos explicados en este último para una instalación normal son: hacer ./configure, make y (como root) make install. Si algo falla, normalmente le faltará algún compilador o librería, resuelva el problema, y haga make clean y make distclean antes de volver a empezar el proceso.




    ctmedra@laue:~/temp/$ tar xvzf octave-3.0.0.tar.gz




    ctmedra@laue:~/temp/$ cd octave-3.0.0/




    ctmedra@laue:~/temp/octave-3.0.0$ ./configure




    ctmedra@laue:~/temp/octave-3.0.0$ make




    ctmedra@laue:~/temp/octave-3.0.0$ sudo make install




    Para hacer el proceso de instalación, es necesario tener un compilador de C, otro de Fortran, así como varias librerías. En caso de error, debe leer atentamente las últimas líneas de salida de los comandos anteriores para saber qué le falta. Entre otros, puede que necesite estos programas y librerías que se pueden instalar a partir del gestor de paquetes. En general instale también los paquetes -dev de todo lo siguiente, así como el paquete con el nombre a secas, más el paquete numerado (por ejemplo, libc6-dev, gcc y gcc3.4): gcc, en principio use la versión más reciente, libci-dev, libc, g++, g77 u otro compilador de Fortran y readline.




    Para instalar paquetes de Octave adicionales (algo así como las toolbox de Matlab), podemos hacerlo uno a uno ya que, en nuestro caso, tuvimos problemas con la compilación conjunta de todos ellos. Por ejemplo, si nos descargamos el paquete de tratamiento de imágenes [16], tendremos un fichero llamado image-1.0.0.tar.gz. La instalación en este caso se hace desde el propio Octave, con el comando pkg install. Si ejecutamos Octave como root, creará un directorio adecuado en el sistema, en caso contrario sólo lo podrá utilizar el usuario que lo instaló.




    octave:> pkg install -auto image-1.0.0.tar.gz




    La opción -auto hace que el paquete instalado se cargue por defecto en ejecuciones posteriores de Octave. Para más información, se puede acudir a la ayuda de Octave, help pkg.




    2.2.2 Scipy




    Los sitios por defecto en la instalación de Kubuntu Dapper muestran una entrada relacionada con Scipy con paquetes demasiado anticuados. Una opción es compilar el código fuente, pero esto es más delicado. Afortunadamente, Andrew Straw mantiene un sitio en el que se puede encontrar un paquete más actual. Para que nuestro gestor de paquetes pueda acceder a él, debemos incluir estas líneas en el fichero /etc/apt/sources.list (modificable por root):




    deb http://debs.astraw.com/ dapper/




    deb-src http://debs.astraw.com/ dapper/




    Tenga en cuenta que la última palabra de cada línea indica la distribución de Kubuntu utilizada, por lo que deberá cambiarlo si maneja otra distinta (fíjese en otras líneas que aparezcan en el fichero). Con estas líneas incluidas, podremos instalar cómodamente desde el gestor de paquetes, al igual que se muestra con Octave (sección 2.2.1.1). Si lo prefiere, puede usar el propio gestor gráfico de paquetes para modificar los sitios de búsqueda, es decir, el fichero /etc/apt/sources.list mencionado anteriormente.




    2.2.3 Scilab




    Scilab se puede instalar en Linux sin problemas a partir de paquetes. En nuestra distribución de Kubuntu se encuentra disponible como paquete la versión 3.0, pero la versión 4.0 se encuentra ya con un Kubuntu más actual.




    Para dotar de más variedad a los sistemas operativos bajo los cuales se ejecutan los ejemplos de este libro, usaremos Scilab en Windows de forma mayoritaria. En este caso, se puede descargar desde la misma web de Scilab [6]. La instalación es bien sencilla, basta con pinchar sobre el programa descargado y él mismo nos va haciendo las típicas preguntas que aparecen en cualquier instalación en Windows. Nosotros usaremos la versión 4.1.2 de Scilab sobre WindowsXP.




    2.3 LICENCIA




    La licencia de Octave es la licencia GNU General Public License (GPL) [1]. Básicamente, la licencia obliga a que la persona que recibe el código debe redistribuirlo dando a su vez la libertad de copiarlo y modificarlo. En el caso de que el software sea una librería o similar, sólo puede enlazarse con módulos GPL a su vez.




    Scipy tiene una licencia tipo BSD [1]. Básicamente es una licencia que permite integrar el programa con módulos no libres.




    Respecto a Scilab, el código es libre y puede ser también modificado y distribuido. Sin embargo, la licencia contiene claúsulas que restringen el uso comercial, ya que éste debe ser autorizado previamente por el INRIA y el ENPC. Este hecho hace que la Free Software Foundation no lo catalogue como software libre [1]. No obstante, si el lector quiere usarlo para investigación o docencia, no deberá tener ninguna preocupación al respecto (Nota: durante el proceso de edición ha aparecido la versión 5 de Scilab, cuya licencia ya es compatible con GPL).




    2.4 DESARROLLADORES




    El principal desarrollador de Octave es John W. Eaton, aunque ha habido muchas aportaciones de otras personas. Existe un repositorio donde los usuarios pueden contribuir con sus propios programas ([15], [16]). Es conveniente acceder directamente al sistema de control de versiones (CVS) para obtener la información más actualizada, aumentando considerablemente las posibilidades de Octave. El paquete con las extensiones se denomina octave-forge y puede descargarse en un único fichero o en paquetes individuales.




    Respecto a Scipy, el proyecto está patrocinado por una compañía de software, Enthought. Los principales desarrolladores han sido Travis Oliphant, Eric Jones y Pearu Peterson.




    Scilab ha sido desarrollado por el INRIA y el ENPC. Estas dos instituciones francesas tienen un gran prestigio, por lo que puede considerarse un programa sólidamente fundado y con soporte.




    2.5 DOCUMENTACIÓN




    Octave tiene una documentación aceptable en sus propias páginas web [9]. Con cualquier buscador podemos encontrar otros tutoriales. El lector puede encontrar una breve introducción en [17].




    La documentación de Scipy no es demasiado buena, aunque está mejorando mucho. Actualmente, existe un tutorial pero está desfasado. Puede encontrarse en la sección de documentación de [10]. En esa misma sección, existe también una lista de ejemplos y de funciones que es muy interesante. Travis Oliphant ha publicado una guía para numpy [18]. Un curso introductorio también se encuentra en [19]. Finalmente, una buena presentación de los principales aspectos y posibilidades de Python para computación científica fue realizada por Eric Jones y Travis Oliphant. Está accesible en [20].




    Scilab tiene una página web muy atractiva [6]. Existe una ayuda en formato html, accesible tanto en el sitio web como en el propio programa. Podemos encontrar referencia a las funciones incorporadas del programa. No existe un manual propio como tal, pero en la web hay enlaces a distintos tipos de documentos tanto comerciales como libres. En castellano, las referencias [28] y [29] proporcionan un punto de partida muy completo.


  




  

    CAPÍTULO 3




    Aspectos básicos y de programación




    3.1 OCTAVE




    Para comenzar una sesión, debemos teclear octave desde una línea de comandos. Nos aparecerá un texto como el siguiente:




    ctmedra@laue:~$ octave




    GNU Octave, version 3.0.0




    Copyright (C) 2007 John W. Eaton and others.




    This is free software; see the source code for copying conditions.




    There is ABSOLUTELY NO WARRANTY; not even for MERCHANTIBILITY or




    FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE. For details, type `warranty’.




    Octave was configured for “i686-pc-linux-gnu”.




    Additional information about Octave is available at http://www.octave.org.




    Please contribute if you find this software useful.




    For more information, visit http://www.octave.org/help-wanted.html




    Report bugs to <bug@octave.org> (but first, please read




    http://www.octave.org/bugs.html to learn how to write a helpful report).




    For information about changes from previous versions, type `news’.




    octave:>




    Podemos obtener ayuda con la función help. El lector puede ampliar lo que explicamos en el libro mediante esta ayuda.




    

      

        

          	

            La ayuda se muestra a través de un editor de texto del que se puede salir presionando la tecla q cuando su extensión sea mayor que una página.
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