Pracownia metod numerycznych w chemii, ¢wiczenie nr 4.

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie sie z calkowaniem numerycznym szacowaniem bledow tej ope-
racji.
Cwiczenia

1. Napisaz program catkowania numerycznego funkcji Gaussa

f(z) = exp(—a?/2)
jedna z nastepujacych trzech metod:
(a) trapezdw,
(b) Simpsona,
(¢) McLaurina.

Program powinien czytac¢ granice catkowania oraz krok catkowania oraz drkowaé¢ wartosé
catki jak rowniez warto$¢ ,,prawdziwa”, ktéra jest dana funkcja erf(z):

2 ,
erf(z) = ﬁo/exp(—a: )dx

oraz réznice miedzy wartoscia wyliczona i ,,prawdziwa’.

Uwaga! Aby poréwnaé¢ wartos¢ calki z wartoscia funkcji erf nalezy w tej ostatniej
wstawi’c odpowiednio przeskalowane x.

2. Uruchomié¢ program wykonujac catkowanie w granicach od 0 do 1 dla réznych wartosci
dlugosci kroku h. Wykona¢ wykres réznicy miedzy wartoscia obliczona a i,,prawdziwa”
dla réznych h i poréwnac réznice z oszacowaniem podanym na wykladzie.



Ocena ¢wiczenia nr 4 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.

Ocena ¢wiczenia nr 3 z metod numerycznych:

Podaj swoja ocene nastepujacych aspektéw ¢éwiczenia w skali 0 — 5:

‘ Aspekt ‘ Twoja ocena ‘

Atrakcyjno$é¢ tematu

Precyzja sformulowania instrukcji
Komunikatywno$¢ prowadzacego

Mozliwosé zrealizowania w przewidzianym czasie

Jezeli masz inne uwagi, wpisz je ponize;j.



