Osnovna numericna orodja

Kemijsko inzenirstvo 2
Metoda najmanjsih kvadratov

(Vir: Plazl in Lakner: Uvod v
modeliranje procesov)




e |z naslednjih eksperimentalnih podatkov doloCimo empiricno
enacbo za specificno toplotno kapaciteto etilen-glikola pri

konstantnem tlaku

T
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(callgK) || 0.508 | 0.555 | 0.600
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enacba premice: C; = 0,555 + (0,645-0,555)/80T = ?
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Numeri¢ni pristop
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e Hitrost hidrolize trsnega sladkorja v vodni raztopini je
proporcionalna koncentraciji sladkorja. DoloCimo konstanto
proporcionalnosti na osnovi naslednjih eksperimentalnih

podatkov.
t
(min) 0 30 60 90 130 | 180
C
(kmol/m®) 10.023 | 9.022 | 8.077 | 7.253 | 6.297 | 5.367

e Graficna dolocitev E oc C
» Numeri¢na doloditev C = =7
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Reakcijska kinetika...

(-r)=SF =k(T)C!

dt

Naj hitrost izginevanja reaktanta sledi preprosti reakciji prvega reda, torej
n=1.

Y=aX+b




T T T 7

o y. -0,0035230
\ ~- - v,99936

T 1 1 1

-0.2
o~ B \
b -
~S-0.3
O e |  k=0,003521/s
O I
S
E-0.4f C = 10,023¢0.00352t
: ()
-0.5
0.6 |
0 25 50 75 100 125 150 175

t (min)




e Meritve padca tlaka kot posledica izgub zaradi trenja pri
pretoku vode skozi cev so dale naslednje podatke.

Y
(ft/s) 1 3 5 I 9 12 15
AP
(Ib/in.?) 026 | 1.75 | 45 | 82 | 125 | 21.0 | 325

Padec tlaka lahko popiSemo z naslednjo enacbo:

AP =b-v*
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Metoda najmanjsih kvadratov




Vzemimo tri tocke T,(-1,-1), T»(1,1) in T5(2,3)

Napaka konkretno
izbrane premice!

“Zelja™:
postavimo najbolje
prilegajoco premico
Vv=kw+n
skozi vse tri tocke.

Resiti bi morali sistem z vec
enacbami kot je neznank:

-k+ n=-1
k+n=1
2k+ n= 3

Matricni zapis:

Ax=8B




Najmanijsi kvadrati - premica
T Zelja je dolotiti in  (to je
premico), tako da bo

I -k+n+1
ol y=Ax-B=| k+n-1
2k+ n-3

To skupno napako obicajno
predstavlja razdalja, R3
(Evklidska norma)

5 y, |naj bo norma vektorja y,
Cejey=| p 1y = V | 75 2 V nagem primeru:
Y3

N = V (ki 22+ (k+1-1)2+ (2 k+ 11-3)>




KOREN VSOTE KVADRATOV Y| = \/ (-k+n+1)2 + (k+n-1)2 + (2k+1-3)2

ODMIKOV
Resimo 5
NORMALNO ENACBO:
Ax=A" B
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KOREN VSOTE KVADRATOV IV =V (-k+m1)2 + (k+rr1)2 + (2k+7-3)2

ODMIKOV
Resimo 5
NORMALNO ENACBO:
ATAx=A" B

230518

4

6k+2n=28
2k+3n=3
Opomba: k=9/7, n=1]7
Uporabili smo izrek: ||A x,—-B | je minimalno,
Ce je X, resitev normalne enacbe v = el W _l_i

ATAX,=ATB = 7 7



Najmanjsi kvadrati - PREMICA
Togke: (-1,2, -1,3), (0,1, -0,6), (0,9, 0,4), (1,5, -1,3), (2,1, 1,4) in (2,8, 2,6)

{
-1,2 k+ n=-1,3 5 )
0,1 k+n=-06 I PriEJI?dajoca normalna er_chba
09 k+n=-04 2 - _
1,5k+n= 1,3 —A AX = A b
3’213 21 nf ;’g je védno resljiva. Resitev minimizira
! L= soto kvadratov odmikov od premice.
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Metoda najmanjsih kvadratov - povzetek

e Ce se hoéemo izogniti posamiéni presoji pri nadrtovanju
premice, parabole ali druge izbrane krivulje pri prileganju
nizov podatkov, moramo sprejeti doloCilo "najbolje
prilegajoce premice", "najbolje prilegajoce parabole", itd.

Dolocba:
Od vseh krivulj za dani niz toCk, imenujemo “najbolje prilegajoCo
krivuljo” tisto, za katero velja:




Na sliki je prikazan niz podatkov (x1,y1), (x2,y2),..., (xn,yn). Za dano
vrednost x, npr. x1, obstaja razlika med vrednostjo y1 in pripadajoco
vrednostjo, doloceno iz krivulje C. To razliko, oznaceno kot D1, imenujemo
ODKLON, NAPAKA ali OSTANEK in je lahko pozitivna, negativna ali enaka
ni¢. Podobno dolo¢imo odklone D2,..., Dn.

KY D,2+ D,?+ ... + D> = minimum

X1,Y;) : | } Krivulja
D, najmanjsih
1, Xo.Y) kvadratov

9




Metoda najmanjsSih kvadratov — klasicen zapis

e Crta najmanjsih kvadratov (,least square Iine”) za set tock (x1,y1),
(x2,y2),..., (xn,yn):

Y=a,+a,X

e konstanti a0 in al dolocCimo s hkratno resitvijo naslednjih enacb:

Y =a)N+a )y X

XY =35> X+a, . X*

e alipaizformul:

2 - EYIEX)-(EXIEXY)
NZ X - (EX)
_NYXY - (ZXXZY) N

X=) X




e Parabola najmanjsSih kvadratov (,least square parabola") za set tock
(x1,y1), (x2,y2),..., (xn,yn):

Y =a, +a, X +a,X*

e konstante a0, al in a2 doloCimo s hkratno resitvijo naslednjih enacb:

Y'Y =aN+a, Y X+a,y X
YXY =3,> X+a, Y X* +a,y, X°
XY =, Y X% +a, > X +a, ) X




