METÓDY POČÍTAČOVÉHO SPRACOVANIA DÁT

Garant predmetu: prof. Ing. Alexander Kaszonyi, PhD.

Ďalší vyučujúci: pracovníci Oddelenia organickej technológie
Rozsah: 2 h týždenne v počítačových miestnostiach FCHPT počas zimného semestra (je možné používať aj vlastný notebook) 

Ukončenie: kz, 2 kredity
Stručná osnova predmetu

Úvod do problematiky počítačového zberu dát. Spracovanie výstupov analytických prístrojov a meracích zariadení. Práca s tabelovanými dátami a s tabuľkovým procesorom (Excel), možnosti kreslenia dát, typy grafov (Excel, Origin), programové produkty na štatistické spracovanie dát (Excel, Origin, štatistické nástroje). Možnosti spolupráce rôznych programov. Analýza spektier a titračných kriviek. Spracovanie experimentálnych údajov do tabuliek a obrázkov potrebných do bakalárskeho projektu, diplomovej práce a laboratórnych protokolov.

Obsah jednotlivých cvičení:
1. týždeň 
Opakovanie a precvičovanie základných operácií  Excelu – riešenie nelineárnych rovníc, rozličné metodiky –hľadanie riešenia  Riešiteľom v Exceli.
Ukážky metód na hľadanie koreňov rovníc:
Riešenie nelineárnej rovnice,  metóda poltenia intervalu, metóda sečien, 

 Newtonová metóda:

Názorne ukážky: http://math.fullerton.edu/mathews/numerical.html
Animácia metód sa otvára na CTRL+klik
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Bisection Method Module 

Ukážky grafov:
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Regula Falsi Method Module 
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Fixed Point Iteration Module 
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Secant Method Module 
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Newton's Method Module 
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Teória Newtonovej metódy:
F(x) = 0

y = F(x0) + F´(x).(x-x0) + (1/2)F´´(x).(x-x0)2 + …
        (1/n!).Fn(x).(x-x0)n  

Ak  y = 0   potom   F(x0) + F´(x).(x-x0) ( 0


x - x0  = - F(x0)/ F´(x0)


x = x0   - F(x0)/ F´(x0)
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   smernica:  F´(x0)







   F(x0)
    x               x0 
2. týždeň -  parametre lineárnych a linearizovateľných závislostí

Teória: Odhad parametrov modelu

Lineárny model

yv = a0 + a1.x

a0 =  (∑y-a1.∑x) /n :   a1 =(∑x.∑y-n.∑x.y)/((∑x)2-n.∑x2)

Smerodajné odchýlky:  
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  Intervaly spoľahlivosti:   
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Regresný koeficient:

                                  r = 
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Pás spoľahlivosti:

Lxy =  y  (  t(. sz,x.
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LINEARIZOVATELNÉ MODELY:
Pôvodná rovnica:      Transformácia na rovnicu:  yv = a0 + a1.x 
1. Y = a + b/X  

(((   y = Y ,  x = 1/X   a0 = a , a1 = b

2.  Y = 
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(((   y = 1/Y ,  x = X   a0 = a , a1 = b
3.   Y = 
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(((   y = 1/Y ,  x = 1/X   a0 = b , a1 = a

 



1/Y = (a +bX)/X  = a.(1/X) + b
4.  Y = a.bX   ((( lnY = lna + x.lnb     ((( y = lnY ,  x = X   a0 = lna , a1 = lnb
5.  Y = a.Xb   ((( lnY = lna + b.lnX     ((( y = lnY ,  x = lnX   a0 = lna , a1 = b
6.  Y = a.ebX   ((( lnY = lna + b.x.        ((( y = lnY ,  x = X   a0 = lna , a1 = b
Arrheniova rovnica: 
    kv =kv(.
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Na cvičení precvičovať trendovú čiaru v Exceli, výpočet parametrov a a b,  regresiu a transformáciu údajov. Prekladanie lineárnych a linearizovateľných závislostí cez namerané údaje, kreslenie kalibračných závislostí rozličných prístrojov a meracích zariadení.
3. týždeň 

Viacnásobne lineárny model:

Yv  =  a0 + a1.x1 + a2.x2 + a3.x3 +     .......    an.xn
y1  =  a0 + a1.x11 + a2.x21 + a3.x31 +   .......    an.xn1

y2  =  a0 + a1.x12 + a2.x22 + a3.x32 +   .......    an.xn2

y3  =  a0 + a1.x13 + a2.x23 + a3.x33 +   .......    an.xn3

.

.

yk  =  a0 + a1.x1k + a2.x2k + a3.x3k +   .......    an.xnk

Y  =  X. A  
Ako príklad: Lambert Beerov zákon A= C.E.H,   kde C je matica koncentrácií, E je matica molárnych absorptivít(extincií)  a H je hrúbka kyvety(1 cm). Výpočet koncentrácií látok v roztoku z nameraných spektier.
Cvičenie: maticové operácie v exceli, transponovanie, násobenie, a inverzia matíc, výpočet podľa vzorca          A =   (XTX)-1 XTY

Výpočty koncentrácií látok v roztoku na základe Lambert Beerovho zákona A= C.E.H.   
Polynomická regresia:
Model  y =  a0 + a1.x + a2.x2 + a3.x3 +   …….    an.xn

Precvičovať trendovú čiaru -polynóm a viacnásobnú lineárnu regresiu v Exceli, možnosti a úskalia metódy.
 Výpočet parametrov priestorovej paraboly- 
y  =  a0 + a1.x11 + a2.x12 + a3.x2 +  a4.x22 + a5.x1.x2
hľadanie maxima-minima-sedla.
Priklad z praxe: opis údajov etylénovej pyrolýzy metódou čiernej skrinky


4. týždeň 
Nelineárna regresia – „curve fitting“ v Exceli
Namerané údaje sa aproximujú všeobecnou funkciou yvyp = f(x,p), 

kde x je nezávisle premenná a p je vektor parametrov.

Využíva sa pritom minimalizácia súčtu štvorcov odchyliek nameraných a vypočítaných údajov  Σ(yexp – yvyp)2  

Takúto minimalizáciu v Exceli umožní Riešiteľ.

Vysvetlí sa teória odhadu parametrov modelu na základe porovnávania experimentálnych údajov údajov s údajmi vypočítaných  z modelových rovníc.  
Precvičovanie nelineárnej regresie – „curve fitting“ v Exceli
na základe údajov z linearizovatelných rovníc.
Priestorová parabola- maximum-minimum-sedlo
Presné určenie spotreby titračného činidla.
Priklad-etylenová pyrolýza ako čierne skrinka
5.týždeň
Úvod do Originu

Základné funkcie Originu, kreslenie závislostí, úprava parametrov grafu, 

Precvičovanie nelineárnej regresie – „curve fitting“ v Origine
na základe údajov z linearizovatelných rovníc. „Curve fitting“ titračnej krivky, Boltzmanova funkcia, modifikovanie funkcií, nová funkcia, odhady parametrov
Kreslenie obrázkov - zmeny formátovania
6.týždeň
Čítanie údajov zo súboru do Excelu a do Originu, čítanie výsledkov chromatografickej analýzy, prepočty koncentrácií, signálne faktory, čítanie údajov oddelených čiarkami (príklad: údaje z počítačom riadeného experimentu- harshaw. dat), alebo inými znakmi(harshaw.txt), kreslenie obrázkov z prečítaných údajov, atď. Prepočty experimentálnych údajov, automatizovanie prepočtov, tvorba tabuliek a grafov do protokolov, diplomových a bakalárskych prác. Filtrovanie a triedenia dat.
(príklad: redukcia dusičanov, kinetika butylácie glycerolu, účtovníctvo v Exceli)
7.týždeň

Vyhodnotenie titrácie kyseliny s NaOH, výpočet a kreslenie titračnej krivky, určenie spotreby titračného činidla, výpočet koncentrácie kyseliny, výpočet dissociačných konštánt kyselín metódou najmenších štvorcov pomocou riešiteľa. Titrácia jedno a viacsýtnych kyselín.
8. týždeň
Analýza spektier

Cvičenie: výpočty na základe Lambert Beerovho zákona A= C.E.H,  výpočet koncentrácie látok v exceli,
Rozklad spektier na spektrálne pásy, rozklad TPR, TPO a TPD kriviek na Gausovské komponenty v Origine. Určenie plôch pásov a výpočet adsorbovaných množstiev látok na rozličných aktívnych centrách, výpočet redukovateľnosti a oxidovateľnosti jednotlivých komponentov.
9. týždeň
Metódy numerického integrovania, určovanie plôch tepelne programovanej desorpcie, redukcie alebo oxidácie anorganických látok a katalyzátorov (TPD, TPR, TPO kriviek), vyhodnocovanie TPD a TPR experimentov,  výpočet adsorbovaného množstva látok z adsorpčnej a desorpčnej krivky dusíka z povrchu katalyzátora, výpočet redukovateľnosti a oxidovateľnosti materiálu.  
10. a 11. týždeň
Riešenie jednoduchých diferenciálnych rovníc:
  



 dy/dx = F(x,y)
Eulerová metóda, metóda Runge- Kutha  4 rádu
Regulácia kroku a Stiff  rovnice. 
Riešenie jednoduchej diferenciálnej rovnice pomocou Excelu, 
Príklad: Modelovanie kinetiky reakcie prvého poriadku, výpočet kinetických parametrov jednoduchých rýchlostných rovníc pomocou riešiteľa. 
Ukážky modelovania zložitejších reakcií

Opakovanie:  metódy spracovania výsledkov do bakalárskej a diplomovej práce.

Počas roka študenti dostanú viac súborov dat cez AIS, ktoré na cvičení majú prepočítať, vyhodnotiť, nakresliť, spracovať do finálnej formy, atď. a výsledok poslať späť vyučujúcemu. Vyučujúci výsledok preberie len v prípade, že je spracovaný do finálnej formy podľa požiadaviek. 

Na konci semestra každý študent dostane samostatnú úlohu, ktorú na poslednom cvičení v zápočtovom týždni má spracovať do požadovanej finálnej formy samostatne bez pomoci učiteľa a iných osôb. Známku dostane na základe kvality vypracovania tejto úlohy, ale až po úspešnom prebratí všetkých zadaní zaslaných počas semestra.[image: image23.png]
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