Pracownia metod numerycznych w chemii, ¢wiczenie nr 3.

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie sie z rézniczkowaniem i oraz szacowaniem bledéw tej operacji.

Cwiczenia

1. Wyprowadz wzory na pierwsza, druga, trzecia i czwarta pochodna funkcji Gaussa

f(z) = exp(—a?/2)
Uruchom program gnuplot i zdefiniuj w nim funkcje Gaussa oraz jej pierwsza, druga,
trzecia i czwarta pochodna. Przyktadowo:
gnuplot> f(x)=exp(-0.5*x*x)
Pochodne mozna oznaczy¢ np. jako fp, fb, ft, f4 (od prim, bis, tris; niestety grecki
liczebnik porzadkowy tetrakis tez zaczyna sie na t).

2. Zdefiniuj w programie gnuplot przyblizenie pierwszej pochodnej przy pomocy ilorazu
réznicowego odpowiednio prawego oraz symetrycznego (potraktuj je jako funkcje x i h):
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Przyktadowo, jezeli iloraz prawy niesymetryczny oznaczymy fpl(x,h):
gnuplot> fpl(x,h)=(f(x+h)-f(x))/h

Wykredl na jednym wykresie iloraz réznicowy prawy, symetryczny oraz doktadna pierwsza
pochodna funkcji Gaussa dla h=0.5 (warto$¢ ta jest na pewno za duza na rézniczkowanie
numeryczne ale dla mniejszej nie byloby widaé¢ réznic na wykresie). Przykladowo, jezeli
iloraz odpowiednio prawy i symetryczny beda zdefiniowane jako odpowiedznio fpl(x;h) i
fp2(x,h), polecenie wyglada tak:

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

Jezli wykres analitycznej pierwszej pochodnej wyglada zupelnie inaczej to najprawdopo-
dobniej zostal popemiony blad w wyprowadzaniu wzoru na pierwsza pochodna.

3. Narysuj wykresy bezwzglednych wartosci roznic pomiedzy wartosciami odpowiednio pra-
wego oraz symetrycznego ilorazu roznicowego a warto$ciami pierwszej pochodnej obli-
czonymi z wzory analitycznego. Podobnie jak w poprzednim punkcie, ilorazy réznicowe
liczymy dla h=0.5. Naléz na ten wykres wykresy drugiej i trzeciej pochodnej funkcji
Gaussa. Co mozna zaobserwowac?



4. Wykredl zaleznos¢ bezwzglednych wartosci réznic pomiedzy przyblizonymi i analitycz-
nymi wartosciami pochodnej w funkeji dtugosci kroku h dla x=1, w przedziale h=[0.01,1].
Uwaga: gnuplot wymaga, zeby zmienna objasniajaca czyli w tym przypadku h nazywata
sie x. Aby lepiej zaobserwowaé zaleznosci bledu od h ustaw skale logarytmiczng na obu
osiach poprzez

gnuplot> set logscale
Skale logarytmiczna usuwa sie poprzez
gnuplot> unset logscale

Jak zalezy od h blad w przypadku ilorazu prawego a jak w przypadku symetrycznego?

Dla zainteresowanych: mozna wykonaé¢ tréjwymiarowy wykresc btedu jako funkcji jedno-
czes$nie x 1 h (ktére wtedy musi nazywaé sie y) korzystajac z polecenia splot programu
gnuplot.

5. Korzystajac z wzoru Taylora, oszacuj analitycznie bledy ilorazu prawego i symetrycznego.
Poréwnaj wykresy tych analitycznych oszacowan z wykresami rzeczywistych btedéw z po-
przedniego punktu (najlepiej umiesci¢ wszystko na jednym wykresie). Nastepnie oszaco-
wania sprawdz z formutami tréjpunktowymi podanymi w zalaczniku (G. Engeln-Miillges,
F. Uhlig, Numerical Algorithms with Fortran, str. 355).

6. Zdefiniuj iloraz réznicowy symetryczny stanowiacy przyblizenie drugiej pochodnej, ktory
jest dany wzorem:

7//(33; h) _ f(l’ + h) + f(hl’z— h) - 2f(l’>

Podobnie jak dla pierwszej pochodnej poréwnaj wykres tego ilorazu z analityczna druga
pochodna oraz wykresl i przeanalizuj jego blad w funkcji h.



Ocena ¢wiczenia nr 3 z metod numerycznych:

Podaj swoja ocene nastepujacych aspektow ¢wiczenia w skali 0 — 5:

’ Aspekt Twoja ocena

Atrakcyjno$é¢ tematu

Precyzja sformutowania instrukeji
Komunikatywno$¢ prowadzacego

Mozliwosé zrealizowania w przewidzianym czasie

Jezeli masz inne uwagi, wpisz je ponize;j.
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