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NUMERICKA MATEMATIKA

Nalezeni obecnych vysledki ,,zkusmym* feSenim s konkrétnimi ¢isly. Velky pocet opakujicich se

matematickych operaci — velky pomocnik: pocitac.

ITERACE A ALGORITMY

algoritmus — navod postupu, jak dany matematicky problém fesit

itera¢ni algoritmus — algoritmus libovolné se opakujici v urcitych krocich, kdy do dalSiho kroku
vstupuje vysledek z kroku predchazejiciho[1].

iterace — krok v itera¢nim algoritmu

Priklad: Iteracni vypocet odmocnin

yp NN x2=N; N>0 x=
X

Algoritmus vypoctu tak nabude obecného tvaru: - N kde k je c¢islo kroku
(k+1) x|

Napf. odmocnina z 16, N = 16.
Pocitame x. Nejprve do pravé strany rovnice dosadime za x odhad (libovolné ¢islo), xo, napt. xo =
2, a poc¢itdme novou hodnotu x na levé strané€, xy. Vysledek dosadime znovu za x do pravé strany a

cely proces opakujeme, az se vysledek neméni.

X0 2
Vypocet J16 ; odhad xop =2 X (1) = N X 2
Xk X 2
2
X3 8
X4 2

Jak je vidét, algoritmus nekonverguje. Musime algoritmus upravit!

Zkusme k rovnici (algoritmu) pfi¢ist x: x+x=x+ N D 2x =x+ N D
X X

20 Ny 2 N foee | *
207 x D 7o % 0 2
1 5
) . . 2 4,1
Ted’ algoritmus konverguje!
3 4,00122
4 4,00000

Jaky tvar ma mit konvergujici iteracni algoritmus?

Vétsinou tvar X(k+1) = Xk +w(x)f (xy)
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Hledani korenu nelinearni rovnice

Cela fada metod: metoda secen, metoda regula falsi, metoda ptleni intervalu

Nejoblibenéjsi Newtonova metoda

NEWTONOVA METODA

M¢éjme funkci y = f(x), odpovida rovnici f(x) = 0 (s kofenem x - odpovida priseciku f(x) s osou x) :

-

Ucinime libovolny odhad kofenu x, v tomto bodé¢ vedeme smérnici, jejiz priisecik s osou x je
zlepSenym odhadem kofenu x. Dosadime zlepSeny odhad a celou operaci opakujeme (1. iterace).
Tecna grafu funkce v bodé x0, y(x0) méa rovnici

y — y(x0) = y’(x0) (x - x0)
Jeji prasecik s osou x (y = 0)

- y(x0) =y’(x0) (x - x0)
po upravé

_¥(xp)
y'(X0)

X =X

Pokud dosadime hodnotu tohoto x do rovnice te¢ny a najdeme novy prisecik s osou y, blizime se

pruseciku funkce y s osu x (kofenem rovnice f(x)).
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OBECNY ITERACNI ALGORITMUS NEWTONOVY METODY:

y(Xk)

X(k+1) =Xk —,
(&0 Y (xy)

Priklad. Najdéte kofeny rovnice x°-4x*+5x—-2=0

derivace f(x): 3x2-8x+5

xi—4x1% +5x —2

X =X —

(D 73 502 gy +5
iterace X1 X2 = X3 iterace X1 X2 = X3
odhad: 5 0 13 2 0,999776

1 3,8 0,4 14 2 0,999888
2 3,0125 0,652632 15 2 0,999944
3 2,507817 | 0,806483 16 2 0,999972
4 2,204385 | 0,895986 17 2 0,999986
5 2,051791 | 0,945653 18 2 0,999993
6 2,004643 | 0,972144 19 2 0,999997
7 2,000043 | 0,985886 20 2 0,999998
8 2 0,992894 21 2 0,999999
9 2 0,996435 22 2 1
10 2 0,998214 23 2 1
11 2 0,999106 24 2 1
12 2 0,999553 25 2 1
Hledané koteny:

X1 = 2, X2,3 = 1

Piiklad: Re$eni karbonatového systému Newtonovou metodou

2K,
I<II<2I<H

2 [Ca2+]2 + [[H+] _

[H'] 2-72
(Kz +1][co3 ] +( T

K, +1] HCOZ 2—(H+ -
([H*] HEO P

1.107

: J[Ca“]—Ks[[H
H] K

+]+1J:0
2

[H*]J [CO;"1-2K, =0

1.1071

1.107%

+

][Hco;] -

2K [H'] —0

Pcoz =

[H*]* + Pco, [H*] - (1-10_14 Pco, T KKy Pco22)[H+] - KKKy P%:o2 =0

1,00E-04
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[H+] pH [Ca2+] | [CO32-] | [HCO3-] | [H2CO3*]
odhad: 1,00E-07 | 7,00 | 1,00E-03 | 1,00E-05 | 2,00E-03 | 6,08E-06
vypocet: 7,50E-08 | 7,12 | 5,88E-04 | 1,04E-05 | 1,17E-03
1. iterace 5,63E-08 | 7,25 | 4,44E-04 | 1,04E-05 | 8,76E-04
2. iterace 4,22E-08 | 7,37 | 4,21E-04 | 1,04E-05 | 8,27E-04
3. iterace 3,16E-08 | 7,50 | 4,20E-04 | 1,04E-05 | 8,26E-04
! ! ! ! !
2,32E-09 | 8,63 | 4,20E-04 | 1,04E-05 | 8,26E-04
n-ta iterace 2,32E-09 | 8,63 | 4,20E-04 | 1,04E-05 | 8,26E-04
vysledek: 2,32E-09 | 8,63 | 4,20E-04 | 1,04E-05 | 8,26E-04
[H+] pH [Ca2+] | [CO32-] | [HCO3-]
Postupné pocitame pro rizné parcialni tlaky CO2
Davéame do tabulky
Z tabelované zavislosti napt. grafy
Pcoz = 3E-04 4E-04 5E-04 6E-04 7E-04 8E-04 9E-04
pH= 8,32 8,24 8,17 8,12 8,07 8,03 8,00
[Ca™] = 6,02E-04 | 6,62E-04 | 7,13E-04 | 7,57E-04 | 7,97E-04 | 8,33E-04 | 8,66E-04
[COs*] = 7,27E-06 | 6,61E-06 | 6,14E-06 | 5,78E-06 | 5,49E-06 | 5,25E-06 | 5,05E-06
[HCO;] = 1,19E-03 | 1,32E-03 | 1,42E-03 | 1,51E-03 | 1,59E-03 | 1,66E-03 1,73E-03
[HCOz*] = | 1,82E-05 | 2,43E-05 | 3,04E-05 | 3,65E-05 | 4,26E-05 | 4,87E-05 | 5,47E-05
CT= 1,22E-03 | 1,35E-03 | 1,46E-03 | 1,55E-03 | 1,64E-03 | 1,71E-03 | 1,79E-03

Eulerova itera¢ni metoda reSeni diferencialnich rovnic

diferencialni rovnice:

Diskretizace

dy
dx

=f(x)

diferencialy nahradime diferencemi

Yl Yk _ gy h je integraéni krok

h

A
Ax

Itera¢ni algotimus: y, ,; =y, +h f(x)

=1(x)

Y(k+1) " Yk

Xk+1 ~ Xk

=f(xg)




ReSeni kinetickych rovnic

Eulerova metoda

dA
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2A

]

4o

k=300

B k,=0,15

— 2
T SAlE= A=A, +0,1(2k,B, -2k, 47 )
+9B _ 4 -k,B B, = B, +01(k4] - k;B,)
dt
t A B S
0 1,00E-03 0 1,00E-03
0,1 9,40E-04 3,00E-05 1,00E-03
0.2 8,88E-04 5,61E-05 1,00E-03
03 8 42E-04 7,89E-05 1,00E-03
0,4 8,02E-04 9,90E-05 1,00E-03
9,7 3.91E-04 3.04E-04 1,00E-03
9.8 3.91E-04 3,04E-04 1,00E-03
9,9 3.91E-04 3,04E-04 1,00E-03
10 3.91E-04 3,04E-04 1,00E-03
Runge - Kutta metoda 4. radu
dA
+°2=2k,B-2k,A’
Dlﬁl - k] = 300
A oo B Ky =0,15 dB
2 — Y,
dt
A™ = AP +é"‘(p?+1 +2py" +2p3" 4pyT)  BM=B +%*(q?” +2q5" +295" +q5™)
T =hf(tn, A", B“) q*! =hf(tn, A", B“)
ps*! =hf(tn #0 An 4 PI o +qu 5! :hf(t11 #0 An4PL gn +qu
2’ ’ 2 2’ 2’ 2
p“+1=hf(t“+h A" +P2 - pn +qzj q“”:hf(tn P An P2 Bn+(12j
3 2 2’ 2 3 2’ ’ 2
pn+1 =hf(tn +E An +p73 Bn +q3j qn+1 =hf[tl'l +E An +p73 Bn +q3]
2’ 2 2 2’ 2’ 2



t A pl p2 p3 p4 B ql q2 q3 q4 X

0 1,00E-3 0,00E+0 1,00E-3
0,1 9,44E-4 -6,00E-5 | -5,60E-5 | -5,63E-5 | -5,26E-5 2,81E-5 | 3,00E-5 | 2,80E-5 | 2,81E-5 | 2,63E-5 | 1,00E-3
0,2 8,94E-4 -5,26E-5 | -4,93E-5 | -4,95E-5 | -4,64E-5 5,28E-5 | 2,63E-5 | 2,46E-5 | 2,47E-5 | 2,32E-5 | 1,00E-3
0,3 8,51E-4 -4,64E-5 | -4,36E-5 | -4,38E-5 | -4,12E-5 7,47E-5 | 2,32BE-5 | 2,18E-5 | 2,19E-5 | 2,06E-5 | 1,00E-3
9.8 3,91E-4 -5,89E-8 | -5,71E-8 | -5,71E-8 | -5,53E-0 3,04E-4 | 2,94E-8 | 2,85E-8 | 2,86E-8 | 2,77E-8 | 1,00E-3
9,9 3,91E-4 -5,53E-8 | -5,36E-8 | -5,37E-8 | -5,20E-0 3,04E-4 | 2,77E-8 | 2,68E-8 | 2,68E-8 | 2,60E-8 | 1,00E-3
10 3.91E-4 -5,20E-8 | -5,04E-8 | -5,05E-8 | -4,89E-0 3,04E-4 | 2,60E-8 | 2,52E-8 | 2,52E-8 | 2,44E-8 | 1,00E-3

Grafy

Porovnéni Eulerovy a Runge-Kutta metody

Runge - Kutta

1.2E-3

1.OE-3

8.0E-4

6.0E-4

4,0E-4

2.0E-4

0.,0E+0




