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Klasifikace typickych aloh PP

> interpolace (extrapolace) dat - €asovy vyvoj veli¢in, rovnovazna data,
vyhodnoceni kinetickych parametri

> FeSeni soustav linearnich rovnic - bilan¢ni rovnice, numerické aproximace
derivaci v diferencialnich rovnicich

> feSeni soustav nelinearnich rovnic - vypocCty patrovych kolon, potrubnich
linek aj.

» integrace obycejnych diferencialnich rovnic - vyméniky tepla, plnéné
kolony, trubkové ¢i vsadkové reaktory

» integrace parcialnich diferencialnich rovnic - neustalené vedeni tepla ¢i
hmoty, dynamika chemickych reaktorti



Interpolace dat

Prolozeni diskrétnich dat kfivkou:

» libovolnou hladkou (polynom, mocninna funkce, spline) - interpolace
diskrétnich dat, popisuje data rovnicemi,usnadiuje vypocet derivaci a
integrald

» odvozenou z fyzikalni predstavy o datech - fyzikalné konzistentni
interpolace, Ize opatrné extrapolovat (kubické rovnice,
Clausiova-Clapeyronova rovnice, Arrheniova rovnice atp.)



Linearni regrese
prolozeni dat pfimkou, polynomem:

> xData:=[0, 0.1, 0.2, ...1]:
> yData:=[0, 0.15, 0.27, ...1]:

» mozné pouzit balik with(Statistics) a funkci LinearFit - vyZaduje data
jako vektory (& matice)
> y:=LinearFit([x,x"2,x"3],Vector(xData),Vector (yData) ,x)
y := 0.11x + 0.023x? — 0.0012x3
> pripadné lze pouzit balik with(CurveFitting) a funkci LeastSquares
> y:=LeastSquares(xData,yData,x,curve=a*x+b*x"2+c*x"3)
y :=0.11x + 0.023x2 — 0.0012x3

V MATLABuU feSeni preurcené soustavy rovnic
Xp=y

» xData=[0, 0.1, 0.2, ...1];

v

yData=[0, 0.15, 0.27, ...1];

» X=[xData; xData.”2; xData.”3]’;

¥

p=X\yData’;

p=
0.11 0.023 -0.0012



Spline

interpolace dat hladkou kfivkou, ktera projde viemi body (oproti regresi dat)
» krivka je mnozina polynomi konstruovanych mezi zadanymi body

» spline stupné 1 je lomena ¢ara mezi body - linearni interpolace => v
hraniénich bodech nema prvni (ani vyssi) derivaci

» bézné je pouzivana spline stupné 3: kubicka - v uzlovych bodech ma
spojité prvni derivace
V Maple balik with(CurveFitting) a funkce Spline
> y:=Spline(xData,yData,x);
0.012x3 — 0.01x2 + 1.01x x<0.1

y = | 031(x=0.1)° —0.12(x — 0.1 +021x  x <0.2

V Matlabu funkce spline: spocita a ulozi data do objektu, vyhodnoceni v bodé
poskytne funkce ppval

» S=spline(xData,yData);
» y=ppval(S,0.2)

y =
0.27



Nelinearni regrese

prolozeni dat obecnou kfivkou metodou nejmensich ctverci
V Maple balik with(Statistics) a funkce NonlinearFit

> y:=NonlinearFit (a*x+b*x"c,xData,yData,x);
y = 1.12x + 3.22x9-177
V Matlabu funkce Isqcurvefit
» F = @(p,x)p(1)*x+p(2)*x."p(3); %definice kfivky
» p0 = [1,1,1]; % pocatelni odhad parametri

» p = lsqcurvefit(F,p0,xData,yData)

1.12 3.22 0.177



Reseni soustav linearnich rovnic

» obvykle fesime soustavy AX = y se Ctvercovou matici
» v Maple fesime bud soustavu rovnic funkci solve,
> eql:=x+y=3:
> eq2:=x-y=-1:
> solve({eql,eqll});
{x=1Ly=2}

» nebo maticové zadanou soustavu funkci LinearSolve z baliku
with(LinearAlgebra)

> A:=Matrix([[1,1],[1,-111):
> y:=Vector([3,-1]):

> x:=LinearSolve(A,y);

»> v Matlabu mocny operator \
» A=[1 1;1 -1];
» y=[3 -11’;
> x=A\y
X =
1
2



» nikdy nefesime pomoci inverzni matice

» pro opakované feseni soustav s konstantni matici A a proménlivou pravou
stranou y je vyhodné predresit probléem pomoci LUP rozkladu, ¢i QR
rozkladu

> P,L,U:=LUDecomposition(A):
» [L,U,P]=1u(hA);

» b=L\ (Pxy)

b =

> pro velké problémy - matice 100x100 a vétsi - mazete vyrazné zkratit dobu
vypoctu uréenim vhodného poradi operaci:
» (A*A*A)*y; % dvojnasobny soulin matic a poté souéin matice a

vektoru
2n® + n? operaci
» Ax(A*(A*y)); % trojnasobny souéin vektoru s matici

3n? operaci



Reseni nelinearnich rovnic a soustav

- vzdy iterativni postup

>
>

rovnice jedné proménné - jednoduché reseni metodou ptleni intervalu
v Matlabu funkce fzero
» y = @(x)exp(x)-0.5; %inline definice funkce jedné proménné
» fzero(y,0) %polate&ni odhad feSeni, x0=0
ans =

-0.6934
soustavy rovnic - Newtonova metoda - v Maple i Matlabu funkce fsolve
v Maple Ize (byva potfeba) omezit interval pro jednotlivé proménné
> fsolve({eql,eq2},{x,y},{x=-5..5,y=-3..3});

x=1Ly=2}

Matlab vyzaduje definici funkce v anulovaném tvaru a vhodny nastrel
function [y] = myfun(x)

y(1)=x(1)+x(2)-3

y(2)=x(1)-x(2)+1
end
» fsolve(@(x)myfun(x), [0 0])
ans =

1.0000

2.0000



pro (spésné reseni je treba dohlédnout na spravny pocet a typ reSenych
rovnic - nenechavejte fesit duplicitni rovnice!
metoda fsolve v Maple miiZze vyzadovat rozumné omezeni limitd na
proménné
feSitelnosti soustav miizete znaéné pomoci prediesenim
> eql:=x"2+y=0: eq2:=x+y=0: fsolve({eql,eq2});
fesi dvé rovnice pro dvé proménné

{x = 1.0000, y = —1.0000}
> y:=-x"2: eq2:=x+y=0: fsolve({eq2});
resi jednu rovnici pro jednu proménnou

{x = 1.0000}

vyhnete se prirazovacim rovnicim!, vyuzivejte sekvenéni pristup k feSeni rovnic
> eql:=y=-x"2:

velmi silny nastroj - Resitel - pro feseni nelinearnich soustav a optimalizaci nabizi
MS Excel

tlohy jsou zde vzdy definovany jako optimalizaéni alohy, tj. Glohy minimalizujici
Gcelovou funkci zménou az 100 parametril

na parametry je mozno klast omezujici podminky (defaultné je zapnuta
podminka nezapornosti parametrii)

umoznuje definovat tzv. Multistart pro obejiti lokalniho minima

pro zajisténi nalezeni optima je vhodné pustit nastroj opakované - restart mize
prekonat lokalni minimum



Soustavy diferencialnich rovnic - ODR

» soustavu rovnic libovolného fadu lIze prevést na soustavu ODR 1. fadu
P reSime soustavu rovnic . - .
y' =f(%5y)
» soustavy linearnich diferencialnich rovnic umime Fesit analyticky
» hledame ve tvaru

. N
y(9 =3 e

» v Maple pomoci funkce dsolve z baliku with (DETools)
» diferencialni rovnice zadavdme pomoci funkce diff, nebo operatoru D

> ODEs:=D(x) (t)=x(t)-y(t), D(y) (t)=x(t)+y(t):

> ODEs:=diff (x(t),t)=x(t)-y(t), diff(y(t),t)=x(t)+y(t);
ODEs := & x(t) = x(t) — y(t), Ly(t) = x(t) + y(t)

> dsolve (ODEs)

{x(t) =e'(_C2cos(t)+ CIsin(t)),y(t) =—e'(cos(t) CI —sin(t) C2)}
> |ze hledat i partikularni feseni

> ICS:=x(0)=1,y(1)=0:

> dsolve(ODEs,ICS);

{X(t) et (cos(t) T %) Ly (1) = —et (% ~sin (t))}



» v Matlabu lze podobné vyuzit symbolické vypocty pomoci funkci syms a
dsolve
» syms x(t) y(t);
» odes=[diff (x)=x-y); diff(y)=x+y];
» conds=[x(0)==1,y(1)==0];
» [xS,yS]=dsolve(odes,conds);
xS(t) =
exp(t)*cos(t) + (cos(t - 1)*exp(t))/(2%cos(1)) - (cos(t +
1) *exp(t))/(2*cos(1))

yS(t) =
exp(t)*sin(t) + (sin(t - 1)*exp(t))/(2*cos(1)) - (sin(t +
1) *exp(t))/(2xcos(1))

> soustavy nelinearnich rovnic resime obvykle numericky

> pro reSeni doporucovano pouzit integraci metodou Runge-Kutta 4. fadu

»> v Maple feSeno opét funkci dsolve s moznosti numeric

» Maple vraci proceduru, kterd spocita pozadovanou hodnotu funkce az v
okamziku zavolani

> sol:=dsolve(0ODEs,ICS,numeric);
sol := proc(x__bvp)...endproc
> s01(0.1);
[t=0.1,x(t) = 1.27148310772961848, y (t) = —1.60226986648556902]



> feseni je mozné vykreslit pomoci funkce odeplot z baliku with(plots)
> odeplot(sol, [[t,x(t)], [t,y(t)1]1,t=0..1);

54

x)

» pripadné animovat pfidanim parametru frames
> odeplot(sol, [[t,x(t)], [t,y(t)]1],t=0..1,frames=40);



v

v

v Matlabu je metoda Runge-Kutta skryta ve funkci ode45

soustavu rovnic je tfeba definovat jako sloupcovou vektorovou funkci y/ = F(t, y)

function dy = odes(t,y)
dy=zeros(2,1);
dy (D) =y(1)-y(2);
dy (2)=y(1)+y(2);
end

integrace vraci vektor Casu a matici reseni
ode45 fesi pouze pocatecni tlohu

reseni tloh s okrajovymi podminkami je mozné metodou strelby: kombinace
fsolve a ode45

syntaxe ode45(@funkce, [tMin;tMax],y0)
» [t,Y]=ode45(@odes, [0;1],[1;-1.5])
feSeni je mozné vykreslit pomoci plot

» plot(T,Y)

metoda si sama voli délku integraéniho kroku - vektor T je tedy vracen dle
potfeb metody

chcete-li vycislit feSeni ve specifikovanych bodech, je mozné misto intervalu
[tMin;tMax] vypsat pozadované Easy [tMin;t1;t2;t3;tMax] &i ekvidistantni interval
[tMin:deltaT:tMax]



Soustavy diferencialnich rovnic - PDR

8u 8u 8%u ou ou
ACH gl U pOU pOU
Ox? + Ox0y + C8y2 + Ox + dy (x.¥)

» analytické reSeni je znamé jen pro velmi omezené spektrum linearnich PDR
(napf. Fourierova metoda - viz MCHI)

» v praxi obvykle feseny numericky
» metody se lisi dle typu rovnice

> eliptické: B2 — 4AC < 0 - Laplaceova rovnice, ustalené rozlozeni teploty

> parabolické: B2 — 4AC = 0 - neustalené vedeni tepla, NS rovnice v
laminarni oblasti

> hyperbolické: B2 — 4AC > 0 - vinové rovnice, NS rovnice mimo laminarni
oblast

» v Maple funkce z baliku PDETools

» numerické metody fesSeni jsou zalozeny na:
» diskretizaci domény - sitovani
» diskretizaci rovnic - aproximaci jednotlivych ¢lend linearnimi funkcemi
> feSenim soustav LAG

> pomérné univerzalni metody:

» metoda konecnych prvkd - FEM
» metoda konec¢nych objemi - FVM



pri feSeni neustalenych déji nutné kontrolovat délku casového kroku, pfi
pouziti prilis velkého kroku reseni obvykle diverguje

dobreé kritérium sledovani délky kroku - Courantovo &islo

uj
Co = At < 1(0.5
D Ay <105
u; - rychlost Sifeni informace ve sméru i, x; - rozmér bunky sité ve sméru i

v Matlabu pro fesni linearnich problém( v 1D a 2D je dostupny graficky
nastroj: pdetool - pouciva trojihelnikovou sit a FEM

pro 3D problémy a neustalené problémy je mozné pouzit Comsol - obvykle FEM,
umi i FVM

pro ostatni problémy nutné pouzit sofis



