A  save  és  load  parancs használata
A save paranccsal mátrixokat szövegfájlként menthetünk el igen egyszerűen (de formázás nélkül). Az ilyen állomány aztán például Excelbe könnyen beolvasható.

	Command Window

	>> a=(1:5).'*(1:3)*8.453e-3

a =

    0.0085    0.0169    0.0254

    0.0169    0.0338    0.0507

    0.0254    0.0507    0.0761

    0.0338    0.0676    0.1014

    0.0423    0.0845    0.1268

>> save   b.txt    -ascii   -tabs   a
>> type   b.txt
  8.4530000e-003
  1.6906000e-002
  2.5359000e-002


  1.6906000e-002
  3.3812000e-002
  5.0718000e-002


  2.5359000e-002
  5.0718000e-002
  7.6077000e-002


  3.3812000e-002
  6.7624000e-002
  1.0143600e-001


  4.2265000e-002
  8.4530000e-002
  1.2679500e-001


>> save   c.txt   -ascii   -double   -tabs   a
>> type   c.txt

  8.4530000000000004e-003
  1.6906000000000001e-002
  2.5359000000000000e-002


  1.6906000000000001e-002
  3.3812000000000002e-002
  5.0717999999999999e-002


  2.5359000000000000e-002
  5.0717999999999999e-002
  7.6077000000000006e-002


  3.3812000000000002e-002
  6.7624000000000004e-002
  1.0143600000000000e-001


  4.2265000000000004e-002
  8.4530000000000008e-002
  1.2679500000000002e-001




A load paranccsal szövegfájlba írt téglalap alakú számtáblázatokat olvashatunk be a MatLab-ba úgy, hogy a kiterjesztés nélküli állománynév lesz a változó (mátrix) neve. A számokat szóközökkel, vesszővel vagy tabulátorral lehet elválasztani egymástól egy soron belül. Ilyen alkalmas számtáblázatok például az Excelből könnyen kimenthetők. (Azonban ha a magyar beállításnak megfelelően tizedesvesszők szerepelnek benne, akkor a MatLab-ba történő beolvasás előtt – például a Notepad program segítségével – azokat tizedespontokra kell cserélni!)
	Command Window

	>> load b.txt
>> b
b =

    0.0085    0.0169    0.0254

    0.0169    0.0338    0.0507

    0.0254    0.0507    0.0761

    0.0338    0.0676    0.1014

    0.0423    0.0845    0.1268


Önálló feladat:   Próbálja ki az Excel-lel való adatcserét!

A save és load parancsokkal  “.mat”  kiterjesztásű fájlok is létrehozhatók illetve beolvashatók, amelyek bináris alakban tartalmazzák a változók értékeit. Így például egy paranccsal el lehet menteni, majd visszaállítani a munkaterület (“workspace”) összes változóját is.


A  diary on  paranccsal megnyithatjuk a munkakönyvtár  diary  nevű szöveges állományát, ami a parancs-ablakba kerülő szöveget fogja tartalmazni mindaddig, míg a  diary off  paranccsal le nem zárjuk a jegyzőkönyvezést és a fájlt.

Beépített eljárások: numerikus deriválás, integrálás, egyenletmegoldás, minimumhely keresése
A következőkben a mindenki által ismert  f(x)=sin(x)  függvénnyel fogunk példákat bemutatni, de ha írunk egy másik valós függvényt  kiszámoló  f.m  function-fájlt, akkor a "sin"-t az "f"-fel helyettesíthetjük a példákban.

A szinusz függvény deriváltjának grafikonját az alábbi példában a differencia-hányadosok segítségével rajzoljuk fel. 
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 differenciahányadost számoljuk:
>> x=linspace(0,2*pi,101);  y=sin(x);

>> d=(x(2)-x(1)); x1=linspace(0+d/2,2*pi-d/2,100);
>> y1=diff(y)/d; plot(x,y,'-',x1,y1,'--');

Egyszerűbb a "gradient" rutin használata, mert ilyenkor a (szélső pontok kivételével) az eredeti 
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 differencia-hányadosokkal.
>> x=linspace(0,2*pi,101);  y=sin(x);
>> d=(x(2)-x(1)); plot(x,y,'-',x,gradient(y)/d,'--');


Adott intervallumon a függvény határozott integrálját a quad rutinnal számolhatjuk. Itt az idézőjelek között megadott név a beépített függvény vagy a megfelelően megírt function-fájl neve, utána az intervallum kezdő- majd végpontja, végül egy pontosságra jellemző paraméter következik.
>> quad('sin',0,pi/2,1e-14)
ans =    1.0000


Az  f(x)=0  alakra rendezett egyenlet egy gyökét megkaphatjuk az fzero rutinnal a függvény-név   és egy kezdőpont megadásával:

>> x0=fzero('sin',3)

x0 =    3.1416

Az    f(x)   függvény minimum-helyének  megkeresése egy kezdő pont közelében:

>> xmin=fminsearch('sin',0)
xmin =   -1.5708

De a minimum-hely keresés történhet f(x) stacioner ponjának meghatározásával is. Ekkor az f’(x)=0 egyenletet oldjuk meg az egyenletmegoldó módszerek valamelyikének alkalmazásával , például az előbbi paranccsal:  >> xstac=fzero('cos',0) .
Explicit alakban megadott differenciálegyenlet-rendszer kezdetiérték-feladatának numerikus megoldása

A matematikában tanult explicit alakú differenciálegyenletekkel foglalkozunk. A magasabbrendű differenciálegyenlet-rendszer mindig visszavezethető elsőrendűre. Például ha egy rúgót x0 távolságra kihúzunk, és nyugalmi helyzetből elengedjük, akkor mozgását a következő kezdetiérték feladat határozza meg: 
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. Ezt a másodrendű feladatot azonban könnyen visszavezethetjük egy elsőrendű differenciálegyenlet-rendszerre, ha második függvényként bevezetjük a sebességet: 
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A kezdetiérték-feladat ekkor:
Általánosságban az n-edrenű explicit feladat is hasonló módon vezethető vissza elsőrendű differenciálegyenlet-rendszerre. Az általános kezdetiérték-feladat alakja:
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Egydimenziós esetre tanulták, hogyha egy [t0 ,b] intervallumon  f  folytonos, és kielégíti az ((f(t,y1)(f(t,y2)((< K(((y1(y2(( úgynevezett Lipschitz-feltételt, akkor létezik az egyértelmű y(t) megoldás. A továbbiakban ezen felül még feltételezzük  f  differenciálhatóságát is.


Az egyik legegyszerűbb eljárás az Euler módszer, amely a tk=t0+k(h  (0 ( k ( n) pontokban egyszerűen az  yk+1=yk+f(t,y(t))(h  értékekkel közelíti a megoldást. A megoldási módszereknél a "képlethiba" játszik alapvető szerepet, míg a kerekítési hiba általában elhanyagolható. A gyakorlatban ennél bonyolultabb módszereket használnak. 
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A MatLab segítségével  az  ode23  és  ode45  rutinokkal oldhatjuk meg könnyen az explicit differenciálegyenlet-rendszer kezdeti-érték feladatát.  Például az     
[image: image8.wmf]R

5]

,

y:[0

;

0

y(0)

;

y

cos

2

4x

sin

y

®

=

+

=

¢

 

kezdeti-érték feladat numerikus megoldása:
	Editor – C:\MATLAB7\work\f3.m

	function Dy=f3(x,y)
Dy=sin(4*x)/(cos(y)+2);


	Command Window

	>> y0=0;
>> [x,y]=ode45('f3',[0,5],y0);
>> clf; plot(x,y,'o',x,y,'-'); grid on;


Önálló feladat:
Ennek mintájára rajzolja ki a személyes feladatként kiosztott kezdeti-érték feladat megoldásfüggvényének grafikonját!
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Differenciál-egyenlet rendszerre a Lotka-Volterra féle ragadozó-zsákmány népesedési modellt mutatjuk be. (Ez szolgál az oszcillációs kémiai reakciók legegyszerűbb elméleti modelljeként is.) A nyúlak száma nő, ha nincs farkas jelen, viszont a ragadozók száma zsákmány-állat hiányában csökken :
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>> lotkademo; plot(t,y);
[image: image26.emf]0 2 4 6 8 10 12 14 16

0

50

100

150

200

250

300

350



A lorenz nevű program a differenciálegyenletek iránt érdeklődőknek a Lorenz-attraktort szemlélteti. A  pdedemos  nevű program pedig példákat mutat be parciális differenciálegyenletek numerikus megoldására.
Egyszerű reakciókinetikai példa:
Az 
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 reakcióegyenlettel jellemzett egyensúlyra vezető kémiai folyamatot a következő két elemi reakciólépést tartalmazó reakcióegyenlettel írjuk le:      
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 . Legyen k1=1,    k2=2 ;  jelöljük a C anyag koncentrációját y-nal, a három anyag kezdeti koncentrácója pedig legyen  a0=2 , b0=3  és c0=0 . Mivel minden időpontban teljesülnek az  
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 mérlegegyenletek, azért a feladat matematikailag a következő:
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 .
A mellékelt két MatLab állomány ( dif2.m  és  abc.m ) segítségével numerikusan oldjuk meg ezt a differenciálegyenletet. A global parancs egyszerűsíti a főprogram és a function fájlok munkaterületei közötti adatcserét oly módon, hogy a global listán felsorolt változókat más, elkülönült program szegmensek is használhatják. Ezt a megoldást leggyakrabban nagyobb mátrixok esetén használjuk, hogy elkerüljük azok gyakori felesleges másolását.  Most arra használjuk, hogy a főprogram (dif2.m)  által közvetve (az ode45-ön keresztül) hívott abc.m function között megoldjuk a paraméterek cseréjét.
dif2.m
:


global   a0  b0  k1  k2



a0=2; b0=3;  k1=1; k2=2;  


y0=0;  [t,y]=ode45('abc',[0,1], y0);


plot(t,[a0–y,b0–y,y]); grid on;

abc.m:

function  dydt=abc(t,y)


global   a0 b0 k1 k2


dydt = k1*(a0–y).*(b0–y)–k2*y;

>> dif2
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Néhány újabb egyenletmegoldó módszer

Egy egyenletet általában   f(x)=0   alakban adunk meg. Például tekintsük az   
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  egyenletet. Legegyszerűbben az f(x) függvény grafikonjával kaphatunk egy közelítő értéket a megoldásra:

>> x=linspace( -3,  3,100);plot(x,exp(-x)-x,x,x*0);grid on

>> x=linspace(  0,  1,100);plot(x,exp(-x)-x,x,x*0);grid on

>> x=linspace(0.5,0.6,100);plot(x,exp(-x)-x,x,x*0);grid on


Az intervallumskatulyázást generáló „felező-módszer” után most bemutatunk egy pontra támaszkodó iterációs módszereket is. 
Ha átrendezzük az egyenletet    x=g(x)   alakra, és teljesülnek bizonyos feltételek, akkor   xk+1=g(xk)   „fixpont-iteráció”   megoldja az egyenletet. Például ha egy zárt intervallumon  g(x)  differenciálható, és létezik egy pozitív  q<1  korlát, amire az intervallumon   |g’(x)|≤q   teljesül, az elegendő feltétel. A fenti példában az átrendezett egyenlet     
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   alakú, és a fixpont-iteráció például:

>> format long; x=1;xx=0;

>> while abs(x-xx)>=5e-4, xx=x; x=exp(-x);disp(x); end


A megoldás közelében általában sokkal gyorsabban konvergál az 
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 érintő-módszer, vagy „Newton-módszer” . Másként az  x  Δx=xk+1–xk  növekményével felírva   
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 , és az iteráció:

>> format long;  x=1; xx=0;
>> while  abs(x-xx)>=5e-15, xx=x; ex=exp(-x); x=x-(ex-x)/(-ex-1);disp(x);end


A Newton-módszer konvergencia-sebességére az jellemző, hogy a megoldás elég kis kis környezetében lépésenként duplázódik a helyes tizedesjegyek száma, míg a fixpont-iteráció a felező-módszerhez hasonlóan lépésenként arányos szorzóval csökkenti csak az eltérést a gyökhelytől. A két ismertett módszer nem-lineáris egyenletrendszerekre is általánosítható.
Nem-lineáris egyenletrendszer megoldása 

A 
3x(sin(x+y)=0   



3y(cos(x(y)=0 
egyenletrendszer megoldható  xk+1=g(xk)
fixpont-iterációval, ha némileg átalakítjuk. Legyen

[image: image38.wmf]3

y)

sin(x

x

+

=

 ,  
[image: image39.wmf]3

y)

cos(x

y

-

=

,  vagyis 
[image: image40.wmf][

]

[

]

2

3

/

1

,

3

/

1

3

/

1

,

3

/

1

R

D

Ì

-

´

-

=

 
és 
[image: image41.wmf]D

D

g

®

:

 ;

[image: image42.wmf]÷

ø

ö

ç

è

æ

-

+

=

3

)

cos(

,

3

)

sin(

)

,

(

y

x

y

x

y

x

g

  . Ekkor teljesül a parciális deriváltak mátrixára egy úgynevezett kontrakciós feltétel:
SYMBOL 250 \f "Symbol"

SYMBOL 231 \f "Symbol" g((x,y)SYMBOL 250 \f "Symbol"

SYMBOL 231 \f "Symbol"1 SYMBOL 163 \f "Symbol" 
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 ,   és egy itt nem tárgyalt mátrix-norma szerepel még a feltételben.


Az iteráció végrehajtása MatLab-ban igen egyszerű, például:
	Editor – C:\MATLAB7\work\fixpont.m

	format long;  x=[0, 0
for k=1:10,x=[sin(x(1)+x(2))/3,cos(x(1)-x(2))/3];disp(x);end;


A Newton-iterációval az eredeti egyenletrendszert próbáljuk megoldani:


[image: image45.wmf]÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

-

-

+

-

=

)

cos(

3

)

sin(

3

)

,

(

y

x

y

y

x

x

y

x

f

    és   
[image: image46.wmf]÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

-

-

-

+

-

+

-

=

¢

)

sin(

3

)

sin(

)

cos(

)

cos(

3

)

,

(

y

x

y

x

y

x

y

x

y

x

f

 , 

az iterációs képlet pedig:  
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	Editor – C:\MATLAB7\work\newton.m

	format long; xx=[0;0];disp(xx.');

for k=1:5,

    x=xx(1);y=xx(2); f =[3*x-sin(x+y);3*y-cos(x-y)];
    c=cos(x+y);s=sin(x-y); df=[3-c,-c; s,3-s];

    xx=xx-df\f; disp(xx.');

end;


	Command Window

	>> fixpont
x =     0     0

                                0   0.33333333333333

   0.10906489893205   0.31498564877158

   0.13715186940368   0.32629104503397

   0.14901016724967   0.32738881519825

   0.15286070138047   0.32804422315728

   0.15419388327654   0.32823152322914

   0.15464304615294   0.32829787919963

   0.15479525355497   0.32831995080961

   0.15484670028710   0.32832744312924

   0.15486409788486   0.32832997246439

	Command Window

	>> newton
     0     0

   0.16666666666667   0.33333333333333

   0.15490825136242   0.32834029395361

   0.15487298450540   0.32833126492179

   0.15487298423899   0.32833126480043

   0.15487298423899   0.32833126480043


Adatanalízis


A MatLab-ban könnyen lehet véletlen mátrixokat szimulálni, és a szükséges statisztikai becslések is elérhetők. A randn(noszlop,nsor) függvénnyel standard normális eloszlású véletlen számokból álló mátrixot generálhatunk.   Ennek segítségével most előállítunk 10 olyan véletlen számot, amelyek várható értéke 13 , szórása 0.2 , majd kiszámoljuk ezek becslésére a véletlen számsorozat 

átlagát 
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 , és „korrigált empirikus szórását”
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>> y=13+0.2*randn(10,1)

>> m=mean(y)
>> sqrt(sum((y–m).^2)/(10–1))
>> std(y)
        Ilyen adatsorozatok vizsgálatára számos más függvényt is használhatunk. Például:

>> min(y), sort(y), max(y), median(y)
>> hist(y)

Mátrix-argumentum esetén a statisztikákat oszloponként számolják ki, tehát eredményül sorvektort kapunk. Például

>> y=randn(100,5); mean(y), std(y)



Hisztogram ábrázolásával szemléletesen ellenőrizhetjük a véletlenszerűséget, ha az alábbi parancsok valamelyikét többször is ismételjük:

>> y=randn(100,1);hist(y);
>> y=randn(1e5,1);hist(y);
>> y=randn(100,3);hist(y);

Illusztrációként bemutatunk egy legkisebb négyzetek módszerével történő paraméterbecslést is. A könnyebb átláthatóság végett egyszerűen egyenest illesztünk mérési hibával terhelt adatsorozatra. A parancsokat begépelheti, vagy lefuttathatja a kötegelt parancsállományt is (lin).

A generált adatok:



[image: image51.wmf]ξ

x

1

y

2

1

+

×

+

×

=

b

b

 . 

Ezt az adatsorozatot az   
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  függvénnyel közelítve az   
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  négyzetösszeg minimumát keressük meg. A minimumhelyhez tartozó 
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 paraméterek lesznek a tengelymetszet és meredekség becslései; “stdy” a mért értékeket terhelő mérési hiba szórását, “stdbeta” pedig a becsült paraméterek szórását becsüli.

>> format short; x=0:10,y=3+1.2*x+0.3*randn(1,length(x))
x =     0     1     2     3     4     5     6     7     8     9    10

y =    2.7585    4.3586    5.4658    6.3234    7.1488    8.9822    9.8968   11.5843   12.7523   14.3077   15.1774

>> x=x.'; y=y.'; J=[x*0+1,x]; beta=inv(J.'*J)*(J.')*y 
beta =

    2.7496

    1.2456

>> f=beta(1)+x*beta(2); r=y-f; Smin=r.'*r 
Smin =    0.7925

>> plot(x,y,'o',x,f,'-'); grid on
>> stdy=sqrt(Smin/(length(y)-length(beta)))
stdy =    0.2967

>> stdbeta=sqrt(diag(inv(J.'*J)))*stdy        

stdbeta =

    0.1674

    0.0283
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Ha illesztett függvényünk a becsült paramétereknek nem lineáris függvénye, akkor például az   "lsqnonlin"  rutin segítségével hajthatjuk végre a legkisebb négyzetes illesztést. Ehhez persze kell írnunk egy függvényt is, amiben a koordináta értékeket a "global"  utasítással tehetjük hozzáférhetővé. Egy ilyen példát mutat be a  "kinetika.m"  program (és az általa hívott "fkin.m" függvény). Az adatokat az 
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 függvénnyel állítjuk elő, 0.1 szórású normális eloszlású hibát szuperponálva az egyes függvényértékekre:

	Editor – C:\MATLAB7\work\kinetika.m

	echo on

global  t y

t=0:0.1:1,  y=5*exp(-3*t)+4+0.1*randn(1,length(t)), t=t.'; y=y.';

plot(t,y,'o'); pause

x=[5, 5, 5].'; 

[x,p2,r,p3,p4,p5,J]=lsqnonlin('fkin',x); J=full(J);

f=y-r; plot(t,y,'o',t,f,'-');grid on

Smin=r.'*r;stdy=sqrt(Smin/(length(y)-length(x)))

stdx=sqrt(diag(inv(J.'*J)))*stdy;

disp('  x   +/- stdx');fprintf(' %4.2f +/- %3.2f\n',[x,stdx].')

echo off

type fkin.m


>> kinetika
	Editor – C:\MATLAB7\work\fkin.m

	function  r=fkin(x)

global t y

k=x(1);A=x(2);B=x(3);

r=y-(A*exp(-k*t)+B);



Protonálódási állandót számol nmr-jel pH-függő eltolódási értékeiből a következő "phd" nevű program. (Használatához kérjen útmutatást!)  Érdekessége, hogy ez a program a grafikus ablak menűsorában hoz létre egy új menű-elemet, amire klikkelve olvassuk be a HCN.txt adatfájlt.
>> phd
PHDpath =

C:\MATLAB7\work\phd

     Calculation of pK from  pH - nmr shift data 

          C:\MATLAB7\work\phd\HCN.txt

            pH          nmr-shift

          7.5900        116.8900

          7.7900        117.9500

          8.0000        119.6400

          8.2000        122.0200

          8.3900        125.1300

          8.5900        129.4200

          8.8000        134.9700

          8.9700        139.9700

          9.2100        147.1100

          9.3700        151.4500

          9.5900        156.4800

.........10.........20.........30.........40.........50

.........60.........70.........80.........90.........100

.........110..Optimization terminated: relative function value

 changing by less than OPTIONS.TolFun.

          C:\MATLAB7\work\phd\HCN.txt

              s.t.d. of nmr shifts =        0.0092

 lgK   =         9.0097      s.t.d.=        0.0005

shift1 =       167.3749      s.t.d.=        0.0181

shift2 =       114.9765      s.t.d.=        0.0067
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