
Pracownia metod numerycznych w chemii, ćwiczenie nr 3.

Celem ćwiczenia jest zapoznanie sie֒ z różniczkowaniem i oraz szacowaniem bÃle֒dów tej operacji.

Ćwiczenia

1. Wyprowadź wzory na pierwsza֒, druga֒, trzecia֒ i czwarta֒ pochodna֒ funkcji Gaussa

f(x) = exp(−x2/2)

Uruchom program gnuplot i zdefiniuj w nim funkcje֒ Gaussa oraz jej pierwsza֒, druga֒,
trzecia֒ i czwarta֒ pochodna֒. PrzykÃladowo:

gnuplot> f(x)=exp(-0.5*x*x)

Pochodne można oznaczyć np. jako fp, fb, ft, f4 (od prim, bis, tris; niestety grecki
liczebnik porza֒dkowy tetrakis też zaczyna sie֒ na t).

2. Zdefiniuj w programie gnuplot przybliżenie pierwszej pochodnej przy pomocy ilorazu
różnicowego odpowiednio prawego oraz symetrycznego (potraktuj je jako funkcje x i h):

f
′

+(x; h) =
f(x + h) − f(x)

h

f
′

s
(x; h) =

f(x + h) − f(x − h)

2h

PrzykÃladowo, jeżeli iloraz prawy niesymetryczny oznaczymy fp1(x,h):

gnuplot> fp1(x,h)=(f(x+h)-f(x))/h

Wykreśl na jednym wykresie iloraz różnicowy prawy, symetryczny oraz dokÃladna֒ pierwsza֒
pochodna֒ funkcji Gaussa dla h=0.5 (wartość ta jest na pewno za duża na różniczkowanie
numeryczne ale dla mniejszej nie byÃloby widać różnic na wykresie). PrzykÃladowo, jeżeli
iloraz odpowiednio prawy i symetryczny be֒da֒ zdefiniowane jako odpowiedznio fp1(x,h) i
fp2(x,h), polecenie wygla֒da tak:

gnuplot> plot [-5:5] fp1(x,0.5),fp2(x,0.5)

Jeżli wykres analitycznej pierwszej pochodnej wygla֒da zupeÃlnie inaczej to najprawdopo-
dobniej zostaÃl popeÃlniony bÃla֒d w wyprowadzaniu wzoru na pierwsza֒ pochodna֒.

3. Narysuj wykresy bezwzgle֒dnych wartości różnic pomie֒dzy wartościami odpowiednio pra-
wego oraz symetrycznego ilorazu różnicowego a wartościami pierwszej pochodnej obli-
czonymi z wzory analitycznego. Podobnie jak w poprzednim punkcie, ilorazy różnicowe
liczymy dla h=0.5. NaÃlóż na ten wykres wykresy drugiej i trzeciej pochodnej funkcji
Gaussa. Co można zaobserwować?
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4. Wykreśl zależność bezwzgle֒dnych wartości różnic pomie֒dzy przybliżonymi i analitycz-
nymi wartościami pochodnej w funkcji dÃlugości kroku h dla x=1, w przedziale h=[0.01,1].
Uwaga: gnuplot wymaga, żeby zmienna objaśniaja֒ca czyli w tym przypadku h nazywaÃla
sie֒ x. Aby lepiej zaobserwować zależności bÃle֒du od h ustaw skale֒ logarytmiczna֒ na obu
osiach poprzez

gnuplot> set logscale

Skale֒ logarytmiczna֒ usuwa sie֒ poprzez

gnuplot> unset logscale

Jak zależy od h bÃla֒d w przypadku ilorazu prawego a jak w przypadku symetrycznego?

Dla zainteresowanych: można wykonać trójwymiarowy wykresc bÃle֒du jako funkcji jedno-
cześnie x i h (które wtedy musi nazywać sie֒ y) korzystaja֒c z polecenia splot programu
gnuplot.

5. Korzystaja֒c z wzoru Taylora, oszacuj analitycznie bÃle֒dy ilorazu prawego i symetrycznego.
Porównaj wykresy tych analitycznych oszacowań z wykresami rzeczywistych bÃle֒dów z po-
przedniego punktu (najlepiej umieścić wszystko na jednym wykresie). Naste֒pnie oszaco-
wania sprawdź z formuÃlami trójpunktowymi podanymi w zaÃla֒czniku (G. Engeln-Müllges,
F. Uhlig, Numerical Algorithms with Fortran, str. 355).

6. Zdefiniuj iloraz różnicowy symetryczny stanowia֒cy przybliżenie drugiej pochodnej, który
jest dany wzorem:

f
′′

(x; h) =
f(x + h) + f(x − h) − 2f(x)

h2

Podobnie jak dla pierwszej pochodnej porównaj wykres tego ilorazu z analityczna֒ druga֒
pochodna֒ oraz wykreśl i przeanalizuj jego bÃla֒d w funkcji h.
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Ocena ćwiczenia nr 3 z metod numerycznych:

Podaj swoja֒ ocene֒ naste֒puja֒cych aspektów ćwiczenia w skali 0 – 5:

Aspekt Twoja ocena

Atrakcyjność tematu
Precyzja sformuÃlowania instrukcji
Komunikatywność prowadza֒cego
Możliwość zrealizowania w przewidzianym czasie

Jeżeli masz inne uwagi, wpisz je poniżej.
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