Matematicke metode u fizickoj hemiji

Predavanje 6



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Fizisorpcija gasa na cvrstoj povrsini




Prvi 1 drugl izvod

Prviizvod: f'(x) = Al)iclllof(x i AX))C mAC)

Pretpostavka: funkcija je diferencijabilna, graniCna vrednost prikazana
ovom jednacinom postoji.

NumeriCko diferenciranje: izraCunati izvod ove funkcije f, za odredenu
vrednost nezavisno promenljive x na osnovu poznatih vrednosti za f.

'(x + Ax) — f
Drugi izvod: /"' (x) =llli£%f(x 22 f(x)




Numericke metode

» diferenciranje

prvi izvod — metoda konacnih razlika

prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod

» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Metoda konacnih razlika

Beskonac¢no malu vrednost Ax zamenjujemo konacno malom vrednoScu h.

fx+h) = fx)
h

fix) =

Neka su a, i a, najblize taCke tacki a, tako da je a; < a < a,.

f(az) — f(a1)

a, — aq

f'(a) =



Primer

Pronaci izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima).
£'(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

fx+h) —fx) , fx+h) —fx)

h A f (x) — N
1-1071 0,8521693479 2,5-1072
1-1072 0,8751708279 2,4-1073
1-1073 0,8773427029 2,4-107%
1-107% 0.8775585892 2,4-107°
1-107° 0,8775801647 2,4-107°
1-107° 0,8775823222 2,4-1077




Primer

Pronaci izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima).
£'(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

fx+h) = fx)

fx+h)—fx)

h n fl(x)— n
1-1077 0,8775825372 2,5-1078
1-1078 0,8775825622 —2,9-10719
1-107° 0,8775825622 —2,9-10719
1-107 0,8775813409 1,2-107°
1-10"14 0,8770761895 51-10"%
1-1071° 0,8881784197 —1,1-1072
1-10716 1,1102230250 —2,3-1071
1-107Y 0,0000000000 8,8-10"1




Primer

Pronaci izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima).
£'(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

fx+h) = fx)

fx+h)—fx)

h n fl(x)— n
1-1077 0,8775825372 2,5-1078
1-1078 0,8775825622 —2,9-10719
1-107° 0,8775825622 —2,9-10710
1-107 0.8775813409 1,2-107°
1-10"14 0,8770761895 51-10"%
1-1071° 0,8881784197 —1,1-1072
1-10716 1,1102230250 —2,3-1071
1-107Y 0,0000000000 8,8-10"1




=20

Primer
flx+h) — F(x)

fap(x) =

h

-10

() = fap(x)




|lzbor h

SuviSe velika vrednost h — loSa aproksimacija f'(x)

SuviSe mala vrednost h — numeri¢ka nestabilnot: f'(x) ~ f'(x + h)



Dve varijante metode konacnih razlika

metoda prednje razlike:

fx+h) —fx)
h

HOE

metoda zadnje razlike:

f) —fx—h)
h

HOE



Dve varijante metode konacnih razlika

"\
fO) = fx =)

N

|
|
|
|
1'
- metoda prednje razlike
x+h

h
)

L

metoda zadnje razlike




Numericke metode

» diferenciranje

prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCna metoda

prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod

» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Simetricha metoda

Poznate su vrednosti f(x + h) i f(x): f'(x) =

Poznate su vrednosti f(x — h) i f(x): [ (X) =

Poznate su vrednosti f(x — h) i f(x + h):

fx+h) = fx)

h

f) —fx—h)

h

flx) =

fx+h)—f(x—h)

2h




Primer

Pronaci izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima). f’(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

, f(x+h)2—hf(x—h) f,(x)_f(X+h)2—hf(x—h)
1-1071 0,8761206554 1,5-1073
1-1072 0,8775679356 1,5-107°
1-1073 0,8775824156 1,5-1077
1-107% 0.8775825604 1,5-107°
1-107° 0,8775825619 1,8-10" 1
1-107° 0,8775825619 —~7,5-10712
1-1077 0,8775825616 2,7-10710
1-10°8 0,8775824522 —2,9-10710
1-10711 0,8775813409 1,2-107°
1-10713 0,8776313010 —4,9-107°
1-1071° 0,8881784197 —1,1-1072
1-107Y 0,0000000000 8,8-101




Primer

Pronaci izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima). f’(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

, f(x+h)2—hf(x—h) f,(x)_f(X+h)2—hf(x—h)
1-1071 0,8761206554 1,5-1073
1-1072 0,8775679356 1,5-107>
1-1073 0,8775824156 1,5-1077
1-107% 0.8775825604 1,5-107°
1-107° 0,8775825619 1,8-10" 1
1-107° 0,8775825619 —~7,5-10712
1-1077 0,8775825616 2,7 10710
1-1078 0,8775824522 —2,9-10710
1-10°11 0,8775813409 1,2-107°
1-10713 0,8776313010 —4,9-107°
1-1071° 0,8881784197 —1,1-1072
1-107Y 0,0000000000 8,8-101




Primer
fec+h) — f(x—h)

fa,p (x) =

2h

F1) ~ i)




Primer

Pronacdi izvod funkcije f(x) = sin(x) u tacki x = 0,5 (u radijanima).
f£'(0,5) = cos(0,5) = 0,8775825619

metoda prednje razlike

fx+h) - fx)

fx+h) - fx)

h A f’(x) — n
1-1071 0,8521693479 2,5-1072
1-107%| 0,8751708279 2,4-1073
1-1073| 0,8773427029 2,4-107%
1-107% 0.8775585892 2,4-107°
1-1075| 0,8775801647 2,4-107°
1-107% 0,8775823222 2,4-1077
1-1077| 0,8775825372 2,5-1078
1-1078| 0,8775825622 —2,9-10710

simetricna metoda




f0) metoda zadnje razlike

simetriCha metoda
———— metoda prednje razlike
| | N N
| |
| |
| i
. h | h
.~
i |
o
| |
| |




Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda

prvi izvod — metoda Cetiri taCke

drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika

metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Metoda cetiri tacke

Poznate su vrednosti f(x — 2h), f(x — h), f(x + h), f(x + 2h).

f(x—2h) —8f(x—h)+8f(x+h) — f(x — 2h)
12h

fx) =




Primer

f(x—2h) —8f(x—h)+8f(x+ h) — f(x —2h)

fa’p (x) =

12h

G0 — fap ()

—10

— 15k



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
druqi izvod

» Integracija

metoda pravougaonika

metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Drugi izvod

f”(X) — lim f,(x + AX) - f,(x)

h—0 Ax

f,(X‘l'h)_f,(X)zf(x+h}2_f(x)_f(X)—£(x—h)

fe0 . .

fx+h)=2f(x) + f(x —h)
h2

f"(x) =




Primer

fx+h)=2f(x)+ f(x = h)
h2

fap(x) =

4+

BRORI

—6F




I
=20

PO = fam @0 00 = fape(0)

f(x + h) _ f(x) . .t -10 ’ f(x + h) - f(x — h) e —12:—
fapz(x) = h

fc;pl (x) ~

PO~ flpa ) — fib )

—15L

f(x—Zh)—8f(x—h)+8f(x-l;h)—f(x—2h) ., fx+h)=2f(x)+ f(x—h)
12h fap(x) ~ h?

fc;pB (x) =




I
=20

PO = fam @0 00 = fape(0)

et =@ | - . T faim—je-w]| T
fapz(x) ~ oh

fc;pl (x) ~

PO~ flpa ) — fib )

15}

f(x—Zh)—8f(x—h)+8f(x-l;h)—f(x—2h) ., fx+h)=2f(x)+ f(x—h)
12h fap(x) ~ h?

fc;pB (x) =




Dve simetriche tacke

1)~ fap00)

fa’p(x) ~

fGe+h) - fx—h)

2h

e — £

fap(x) =

fx+h) =2fx)+f(x—h)

hZ

izvod viSeg reda — veca greska



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Fizisorpcija gasa na cvrstoj povrsini




Odredeni integral

b
f fle)de = Ay — Az + Ay

Integral funkcije f(x) predstavlja povrsinu ispod krive, koja ima pozitivhu/negativnu
vrednost u zavisnosti od toga da li je vrednost funkcije f(x) u odgovaraju¢em intervalu veca
Il manja od nule.



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod

» Integracija

metoda pravougaonika

metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Rimanova suma

(a) (b)

—
/
/
/
7

Ml

Rimanova suma: sto je manji korak, preciznija je vrednost izraCunatog integrala.

(c)



Metoda srednje tacke

AN

\\ f
§ %T/ n=>5

Xp/2 b a ‘i X3/2 X5/2 X7/2 X9 b

n predstavlja broj podintervala, a h je veliCina koraka.

Lbf(x)dx ~ Imst = hif(xi—yz)

X; — Xi_ 1
xi_1/2= : l1:a+h(l_§)

2



Primer

Pronaci intgral funkcije f(x) = cos x u intervalu od 0 do 1 (u radijanima).
1

[ = j cosxdx =sinl1 —sin0 = 0,8414709848
0

h st I — I
0,500000 0,85030065 —8,8-1073
0,250000 0,84366632 —2,2-1073
0,125000 0,84201907 —5,5-107*
0,062500 0.84160796 —-1,4-107%
0,031250 0,84150523 —3,4-107°
0,015625 0,84147954 —8,6-107°
0,007813 0,84147312 —-2,1-107°
0,003906 0,84147152 —5,3-1077
0,001953 0,84147112 -1,3-1077
0,000977 0,84147102 —3,3-1078




Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod

» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza

Simpsonova metoda
» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



X0

Metoda trapeza

rd

X7 Xo X;

n predstavlja broj podintervala, a h je veliCina koraka.

b
f f(x)dx =~ Itrap
a

B zn:f(xi—ﬂ + f(x;) h =
— 5 —
i=1

f(a) + f(b)
b Z £




Primer

Pronaci intgral funkcije f(x) = cos x u intervalu od 0 do 1 (u radijanima).
1

[ = j cosxdx =sinl1 —sin0 = 0,8414709848
0

h st I — I
0,500000 0,82386686 1,8+ 1072
0,250000 0,83708375 4,4 -1073
0,125000 0,84037503 1,1-1073
0,062500 0.84119705 2,7-1074
0,031250 0,84140250 6,8-107°
0,015625 0,84145386 1,7 -107°
0,007813 0,84146670 4,3-107°
0,003906 0,84146991 1,1-10°°
0,001953 0,84147072 2,6 1077
0,000977 0,84147092 6-1078




Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Simpsonova metoda

X]

B N

Parabola unutar svakog intervala.

| FG0dx ~ T

i n—1 n—1 |
h
=2 |f@ +f0) +2 Z Fap) + 4 Z f(x3i-1)




Primer

Pronaci intgral funkcije f(x) = cos x u intervalu od 0 do 1 (u radijanima).
1

[ = j cosxdx =sinl1 —sin0 = 0,8414709848
0

h st I — st
0,500000 0,84177209 —3,0-107%
0,250000 0,84148938 -1,8-107°
0,125000 0,84147213 -1,1-107°
0,062500 0.84147106 —-8-1078
0,031250 0,84147099 —-1-1078
0,015625 0,84147099 —1-1078
0,007813 0,84147098 0
0,003906 0,84147098 0
0,001953 0,84147098 0
0,000977 0,84147098 0




Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» resavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



Propagacija talasne funkcije




Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» resavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda




Ojlerova metoda

metoda za resSavanje obicnih diferencijalnih jednacina prvog reda

dy
a_f(xly)

Poznata vrednost Xg u tacki Yo, trazi se vrednost X, u tacki Yn.

X; —Xi—1 =h

yi—Yo Ay dy
xl—xO_Adex_f(x'y)

V1 =Yoo+ (x1 —x0)f(x,¥)



Ojlerova metoda

y1 = Yo+ hf(x,y)

(T21 1;!"2]

h h h h



Numericke metode

» diferenciranje
prvi izvod — metoda konacnih razlika
prvi izvod — simetriCcna metoda
prvi izvod — metoda Cetiri taCke
drugi izvod
» Integracija
metoda pravougaonika
metoda trapeza
Simpsonova metoda

» reSavanje diferencijalnih jednacina

Ojlerova metoda



