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KTVONAT

Az ortogonalis polinom-fittelés elvi alapjainak targyalasa utan az
ORTHOFIT program szerkezetét, algoritmusait és listajat ismertetjik. A prog-
ram hasznalatat egy valds mintapéldan mutatjuk be.

AHHOTALNA

Mocne obcCcyxAeHUss TeopeTU4YeCKMX OCHOB COrjlacoBaHUs OpPTOrOHaslbHbIX MHO-
roysieHOB ONnuUchiBAeTCA CTPYKTypa, aJropuTvMel U cnucok nporpammsl ORTHOFIT. [JdaeTcA
KOHKPETHLI NpuMep MPUMEHEHUS MPOrpPaMMbl.

4

ABSTRACT

Discussing the basis of the orthogonal polynomial fitting procedure
the structure, algorythms and listing of the ORTHOFIT program is described.
The usage of the program is demonstrated by a real task.
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A koézleményben alkalmazott jelolések

Nagy betlikkel és egyszer alahuzva jeloltik a matematikai részben a vek-
torokat és ugyancsak nagybetlkkel, kétszer aldhuzva a matrixokat. A vektor-
és matrix-elemeket a megfeleld kisbetlk jelolik, jobb als6 index/ek/ utal/nak/
az elemszamra. A matrixok oszlopvektorait ugyancsak a matrixot jeldl6 nagybet(
azonositja, azonban ekkor a szimbélumot egyszer huzzuk alad és jobb als6é index-
ben megadjuk, hogy melyik oszlopvektorrol van sz6. A matrix transzponalast a
szimb6lum mellé jobb felsd indexbe tett jelzi.

Jelolések a matematikal részben*

A, ak az egyltthatdé vektor és k-adik eleme
C.  ck a szamitott vektor és k-adik eleme
D, dk a hibavektor és k-adik eleme
Hm m-edrendu Hilbert determinans
m a polinom hasznalt, maximalis fokszama
n az adatpontok szama
E, ok, j a GRAM-féle variacitos matrix és k,j-edik eleme
E; Plui a £ magrix transzponaltja és k,j-edik eleme
é; ;lni a normalt PT matrix es k,j-edik eleme
Q, k. j az IT . £ i1lletve £T . £ szorzatmatrixok es k,j-edik elemei
SJ a j-edik permutaciodés egyltthato
XK. j az egyszer( polinom-kozelités variacios matrixa és k,j-edik
eleme
= Xltj az X matrix transzponaltja és k,j-edik eleme
X" a fuggetlen valtoz6 abszolut értékei
X a fuggetlen valtozo GRAM polinomoknal hasznalt relativ értékei
a /14/ egyenlet szerint
X/ Ak a kisérleti adatvektor és k-adik eleme
6 -- Kronecker szimb6lum



Jelolések a szamitastechnikai részben

ACD
B
cd)
D
DX

Dz

M
max

xd)

y (i)
zd)

az egyutthatd vektor és elemei

az ORTHOFIT program atmeneti valtozdja

a szamitott adatvektor és elemei

A FOKAL nyelv DO utasitéasa

a direkt fittelés Tfiggetlen valtozéjanak lépéskoze
az inverz fittelés Tfuggetlen valtozéjanak l1épéskoze
adatmez6 az FNEW-ban

a FOKAL nyelv GO utasitasa

a P(1,K-2) a rekurzidés formulaban

az adott szamitdgép konfiguracid sebesség faktora ORTHOFIT-nél
a P .,K-1) a rekurziés formuléban

az aktualis polinom fokszadm /= a P matrix aktualis oszlopvek-
tora/

a polinom hasznalt, maximalis fokszama

az ORTHOFIT jelen valtozatdban és konfiguracidé mellett hasz-
nalhatd maximalis polinom fokszam

az adatpontok szam

a P matrix tarolasara Kkijelolt mez6 az FNEW-ban
a P matrix és elemei

a FOKAL nyelv RETURN utasitasa

adatmez8 az FNEW-ban a szérastdomb tarolaséara

a j-edik permutacios egyutthato

az inverz fuggvény egyenl6kodzu, TFuggetlen valtoz6 vektora és
elemei

a kisérleti adattomb egyenlékozi, fluggetlen valtozo vektora

és elemei

a kisérleti adattomb mért értékeinek vektora és elemei
az inverz Tuggvény fluggé valtozo vektora és elemei
adatmez6 az FNEW-ban a Cd) vektor tarolasara
kisérleti szorasérték /S mezbben tarolva/

Josagi faktor a /28/ egyenlet szerint

=3Xo0






1. BEVEZETES

A kozelitdé polinomok definicéja szerint egy /pl. kisérletileg/ adott
y = F () fuggvény Kk pontjait véges xQ...xn intervallumban d™ hibaval koézelit-
hetjuk, ha ismerjiuk a polinom fokszamat és egyltthatdit

*k = a0 + 2TT YK T e T X, 7 dk /1
ahol
K =0, 1, 2, ..., n az adatpontok szama /2a/
jJ =0, 1, 2, ..., m a polinom fokszama /2b/
és mindig igaz, hogy
Y = X.A +D /3/

ahol Y a fugg6 valtoz6, A az egyltthatdé, mig D a kbézelités hiba-oszlopvektora,
mindegyik (m + 1) elemi, és £ a figgetlen valtozé (m + 1) x(n + 1) méretl

u.n. variacioés matrixa.

A D hibavektor-elemek eltérésnégyzetdosszege a legkisebb négyzetek kri-
térium szerint

n n
I (k - ck X = minimalis /4/
k1 = k=o

Jo kozelitést feltételezve, a D hibavektort elhanyagolhatjuk, de az Y
kozelitb-/szamitott/-vektorat - megkildnboztetésul - C-vel jeldlve kapjuk:

C=X_A /5/

Fitteléskor ismerjik az Y vektort és az £ matrixot. Az A egyltthaté-vek
tor kiszamitasa a matrixaritmetika szabalyai szerint torténik

XT .Y =XT . X .A /6/



Bevezetve a

Q0 = X' . X 77/
jelolést a normalasi faktorra, nyerjik
Q - - Y 181
ahol az X . Y skalarszorzat n-elemi vektort eredményez:
ki'o X0 K * ~k
m
b, xi.k
=0
X .Y = m 79/
k:Io T2
m
%:0 xn,k e YK
Az (n + D) x (m+ 1)-es méretl Q matrix pedig
o,k *x,0  Xo,k k1 ¥o,k *k,2 - Yo,k *k,m
1,k *k,0 1k k, 1 XKk, 2 *1,k %k, m
Q = x2,k"xk,0 x2 ,K "Xk ,1 x2,k-xk,2 *** x2,k"xk,m /07
Xn,k *k,0 0 Xmok kb Xmok Xk,2 0 XmLk km

A /8/ egyenlet (n + 1) egyenletb6l allo linearis egyenletrendszert de-

8 Ror ¥ 24Fp, 1 t 35,2 7

ao"ql,o + al,ql,I + a2ql,2 + e== + am*“ql,m

ao-q2,0 + al’g2,1 + a2“q2,2 + === + am’>q2,m

ao*gm,0 + 44y 0 R4m,2 * oAy

* oAy Ho,m

X Y o =0
X y1=0
X .y =0 /11/
xT.yrn 0



amelynek megoldasa matrix inverzidval a keresett egyltthaté-vektort eredmé-

nyezi.
Az /1/ egyenlet szerint kozelitd polinomok* esetén az X matrix elemei:
Xk, 3 = XR 112/
A Q matrix ebben az esetben nemcsak négyzetes, hanem szimmetrikus is. Illyen

moédszert ismertet egy korabbi koézleményink [I1] -

A Q matrix determinansa polinom kézelités esetén Hanning [Z] szerint -
a konstans szorzo kivételével - ugy viselkedik, mint egy Hm~ed rend( Hilbert
determinans, amelynek értéke

u - W2131 - (m-1) 1) 3
m“ m (m)!__ Cm-D)! * 74

A Hm értéke gyorsan zérdora csokken, azaz a determinans igen kicsivé valik a
polinom fokszamanak névekedtével, ami a matrix koézel szingularitasat okozza,
vagyis a probléma gyengén meghatarozotta /ill-conditioning/ valik. Ennek kike-
rilésére hasznaljuk az ortogonalis polinom koézelitést, amely kozvetlenudl a
koefficiensvektort allitja eld. Mint a késBbbiekben latni fogjuk, szamos egyéb
szamitastechnikai elénye is van, ezért alkalmazasa a numerikus adatfeldolgo-
zasban egyértelmien indokolt.

Az anyag targyalasanal arra térekedtink, hogy a téma teljesen tiszta-
zott, elvi matematikai vonatkozasaibol csak annyit ismertetink, amennyire a
gyakorlati alkalmazashoz feltétlenul szikség van és megadjuk azokat a forras-
munkakat [2,3,4,5], amelyek az elvi problémdkat behatéan targyaljak, illetve a
jelen munka alapjaul szolgaltak. Célunk tehat az, hogy a kisérleti kutatémun-
kat végz8 szakemberek - lehetS8leg gyakorlati példadkon szemléltetve - lassék az
ortogonalis polinomoknak az informacidszerzésben nyldjtott lehetfségeit.

Az ortogonalis polinomokat eredményesen hasznalhatjuk a flggvény kodze-
litések /Ffittelés és interpolacido/ mellett mas feladatok /pl. simitas, diffe-
rencialas, integralas/ megoldasara is. Ezeket nagy gyakorlati jelent8ségik
miatt kalon koézleményekben targyaljuk.

A /12/ egyenlettel meghatarozott polinomokat az irodalom egyszerien polino-
moknak nevezi, megkilénbozetetd jelzdé nélkil. Ezt a szOhasznalatot kovetjuk
mi is. Minden mas esetben megfeleld jelz6vel pontositjuk a fogalmat.



A programban és a blokkvazlatban angolnyelvi kifejezéseket hasznalunk.
Ezek egy része szamitastechnikai /vagy szamitastechnikus szamara nem ismeret-
len/ kifejezés, amely lehetdvé teszi, hogy a program listat nem-magyar nyelv-
terileten is lehessen hasznalni, s blokkdiagramok segitségével a funkciot is
meg lehessen érteni. Ahol az idegen kifejezések zavarjadk a megértést, ott meg-
adjuk /a szovegben/ a magyar forditast is.

A 7. pontban ismertetink egy feldolgozott példat. Ez a fejezet azonban
nem egyszerld alkalmazasa az elvi részeknek, hanem igyekszink bemutatni a prog-
ram /és az ortogonalis polinom médszer/ gyakorlati felhaszndléasanak kulonféle
meggondolasait.

Az ortogonalis polinomok viselkedésének és tulajdonsagainak megértésé-
hez segitenek azok a részletszamitasok, amelyeket - a szokastol eltérbéen -
részletesen ismertetink a feldolgozott feladat kapcsan és a Filggelékben. Ugyan-
csak a Fuggelékbe keriltek azok a részletszamitasok is, amelyeket a program
vezérldutasitasaival nem lehet eléallitani, hanem kiUlon e célra késziult - a
programban nem szereplé - utasitasokkal /szubrutinokkal/ Trattunk Ki.

Magyar nyelvi szempontbdl meg kell emliteni a kdzleményben hasznalt
"fittelés" szét, amely az angol Tfitting megmagyarositott valtozata. Annak el-
lenére, hogy az "illesztés" sz6 jo magyar megfelelének tinik, a mindennapos
gyakorlatban annyira elterjedt, hogy mar jovevényszonak tekinthetjuk, amely
arnyaltabb kifejezési lehetfséget biztosit a Ffuggvények kozelitd leirasanak
jelolésére.



2. Fittelés ortogonalis GRAM-polinomokkal

Az ortogonalis polinom Tfuggvénykozelitésének is az /1/ és /2/ egyenle-
tek képezik az alapjat, de az g matrix oszlopvektoraitol megkivanjuk, hogy or-
togonalisak legyenek egymasra. Célszerilnek latszik az ortogonalis g matrixot

megklildnboztetésil g-vel jeldlni. 1gy az ortogonalis feltétel szerint
r] P._. i} /13/
-J *_l

ahol a [Saél az u.n. Kronecker szimbélum azt jelenti, hogy az abszcisszasoron
értelmezett, kuldnb6z6 foku fluggvények /vektorok/ bels6 szorzata zérd, Onmaga-
val képezett szorzata /négyzete/ pedig 1 /ortonormalt eset/, vagy ennél na-
gyobb /ortogonalis eset/ érték.

A g matrixnak n sora és (m + 1) oszlopa van, a fittelendd flggvény n e-
lemének és a kozelités m fokszamanak megfelelben. Mivel (m + 1) rendszerint
kisebb, mint n, a E matrix altalaban téglalap alaki. Az n-dimenzidés ortogonéa-
lis vektortérben értelmezett fluggvények linearisan fluggetlenek egymastol és
teljes rendszert képeznek, ha j = n - 1. Ekkor a g matrix négyzetes és nem-
—szimmetrikus-*

ElS6rebocsajtjuk, hogy csak egyenlékdézi x~ abszcissza sorral fogunk fog-
lalkozni, valamint azt is, hogy ezen x~-k csak a 0, 1, 2, ., Nn értékeket ve-

hetik fel. Ez utébbi valasztas nem jelent korlatozast, mert az egyszerl(
X=n & - x~/Un - /14/

koordinata transzformaciéval mindig at lehet térni erre a skalara, barmilyen
x"g XN, x*, ..., x™ skalarol.

A fittelés feladata tehat az, hogy meghatarozzuk a kozelitdé C flggvény
paramétereit, amely az /5/ egyenlet szerint ortogonalis polinomokkal kifejezve:*

* A gyakorlatban m mindig lényegesen Kisebb, mint n, mert ha m = n-1, akkor a
Y és C adatpontjai tokéletesen megegyeznek. Ezt két okbol keruljuk. Tokéle-
tes kozelitésnél egyrészt nagyon magas fokszamu polinomokkal kell dolgoz-
nunk, ami sok esetben numerikus bizonytalansdgot okoz, masrészt a fittelt
fluggvény random hibajat csak figgvénykozelitéssel tudjuk csdkkenteni. Ennek
pedig alapfeltétele, hogy m « n. /Tovabbi részleteket lasd a "Fittelés jo-
saga'" és a '"'Futtatasi mintapélda"™ cimiu fejezetben./



m
ck = Lo af = PK.ij 715/

Ehhez ismernink kell az a” polinomkoefficienseket és a g polinom matrix k-adik
sorvektoranak elemeit.

2.1 A_P_matrix_felépitése

A g matrixot is az x-koordinatadk értékeinek segitségével épitjik fel,
mint az X matrixot az egyszerd polinomok esetén. Eltérést jelent az, hogy a
valédi koordinatadk helyett a /8/ egyenletben definialt relativ koordinatakat
hasznaljuk, és a matrixelemek nem az x-koordinatak hatvanyodsszegeként allnak
elé, hanem - Gram szerint - permutaciods algoritmussal szamolhatok:

716/

ahol

/16a/

A matrix-elemek szamitasara el6nydsen hasznalhatdé a rekurzidés 6 tech-
nika /részleteket lasd a szamitastechnikai részben/. A szamos rendelkezésre
allé formula kozul a gyakorlati szamitasokban hasznalt algoritmust kozoljuk:

- 2.n(m + D _ 2.K" _ m@ +m+ 1)
pk,j+I1 m+ DO -m n pk,j m+ IW@®M-m pk,j-I 711/

A /16/ vagy /17/ algoritmussal szamitott g matrix tehat

pO,O Po, 1 po ,2 *** po,m-1 EZo,m

Mo Py P,

2 yl,m-1 E1,m
p2,0 pP2,1 02,2 va.ml  o2.m /18/
pn-1,0 pn-1,1 Pn-1,2 eee Pn-1,m-1 pn-1,m

pn,o pn, 1 pn, 2 Pn,m-1 pn,m



A /16/ vagy /17/ 06sszefiggések csak az (n + 1)-dimenziés, (n + D -eleml

vektorteret értelmezik. Minden pk#U matrixelem, amely e vektortéren Kkiviul fek-
szik, zéro6 érték(.

2.2 A_polinom_egyitthatdok_me2hatéarozéasa

A legkisebb négyzetek fittelési feladat megoldasahoz most is a /8/ e
gyenletbdl kell Kkiindulni, ahol a

Po Po Po Py Py Pp Pe P
Pv Po B Pp P Pyr__Pnf g
Q=P .P-= P Py P3P, P, Py Py P, 719/

Pn 8 Pn ¥- Pn 2 —P fm

A Q matrix elemeit tehat a P, és a Pj oszlopvektorok skalarszorzatai képezik.
Kifejezve:

.. / 20/
qr.J k=1 Pi“k ” P37k

A /13/ ortogonalitéasi feltétel miatt nyilvanvalé, hogy a Q matrix 06sz-

szes nem-diagonalis eleme zér6, és a diagonalis elemek nagyobbak vagy egyen-
16k 1-gyel.

o _— X , o
A g .Y matrix skalarszorzat egy n-elemi oszlopvektort eredményez, a

melynek elemei a P és az Y vektorok skalarszorzatai:

P .Y = s21,

| O
<



A EJ-- Y matrix elemei tehat

/21la/

A matrix szorzas disztributivitasa miatt elvégezhetd a

Q_l 1221

Oi
egyenlet szerint értelmezett mivelet, amely a |p normalt, ortogonalis E matrix
transzponaltjat definialja. A E matrix oszlopvektorainak 0-12-ed fokua flgg-

vényalakjait az 1. abran tiuntettuk fel. A kiulénb6z6 fokszamokat az abran a meg-
feleld szamok jelzik.

Az A polinom koefficiensvektor tehat az ortonormalt £ matrix transzpo-
nalja és a fittelend§ fuggvény /X-vektor/ skaléarszorzata

A=E Y 723/

2«3 A _kozelit3_fluggvényértékek kiszamitasa

Miutan felépitettik a fittelés /18/ alapegyenletében definialt E és A
matrixokat, a kisérleti Y vektor elemeinek C koézelité értékeit - az /5/ egyen-
let értelmében a

C=P _A /24/

skalarszorzat adja. A C vektor elemei tehat

/24a/



1. abra A £ matrix 0-12-ed foklu ortogonalis vektorainak figgvény-
alakjai /N = 25/
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3. Interpolacié

Interpoléacié alatt az x» pontokban adott figgvény kozbilsé - nem is-
mert - értékeinek meghatarozasat értjuk. Ortogonalis polinom koézelitésnél 724/
egyenlet értelmében ismernink kell a g matrixnak a kivalasztott pontokhoz tar-
toz6 sorvektor és az A egyidtthaté vektor (m + 1) elemét.

Az interpoléacidés eljaras lényegében igen egyszerli, csak korlatozottabb,
mint az egyszerl( polinomok esetében. Az utdbbi esetén tetszbleges x koordina-
tahoz hozzarendelhetink egy kozelité fuggvényértékét, az /1/ egyenlet értel-
mében. Ortogonalis polinomok esetén is hasznadlhaté az /1/ egyenlet, csak fi-
gyelembe kell venni a /6/ egyenletben definialt helyettesitd értékeket, azaz a
fuggetlen valtoz6é novekvd hatvanyai helyébe a P matrixnak az x koordinatahoz
tartoz6é sorvektorat kell alkalmazni.

A szamolasi problémat az okozza, hogy a TfTittelési eljaras alkalmaval
nem all rendelkezésiinkre a megfeleld kivant x koordinata értéke, igy a g mat-
rixban nincs jelen a megfelel6 sorvektor. A feladat tehat az, hogy adott j-ed
fokd polinom kdzelitésben a /16/ egyenlet /vagy a /17/ rekurzidés formula/ se-
gitségével meghatarozzuk az Xy pontra vonatkozd pk,I sorvektor elemeket, majd
a /24/ egyenlettel szamoljuk a ¢k»3 interpolalt kozelitd értékeket.

Az ismertetett szamitastechnikai eljarasnak az az alapja, hogy az orto-
gonalis polinomokat O és 1 kozott értelmezzik és a polinom egyltthatdék egyér-
telmien meghatarozzak a fittelt fluggvény menetét, mivel a g matrix elemeinek
konstrualasahoz csak a /15/ egyenlet szerinti relativ x koordinatara és a ko-
zelités m fokszamara van szikség.*

* A tetszb6leges x-koordinata kifejezés tartalmazza az extrapolalt értékkész-
letet is. Az értelmezés tartomanyat azonban a Ffittelés tartomanyaval vesz-
szUik azonosnak, mert a polinom koefficiensek altal leirt fluggvény viselke-
dése a tartomanyon Kivil bizonytalan a gyorsan névekvd hibatag miatt.
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4. Szamitastechnikai rész

Az ORTHOFIT program tartalmazza mindazon matematikai eljarasokat, ame-
lyeket a 2. és 3. pontokban targyaltunk. Az egyes eljarasok megfogalmazasanal
- ha volt valasztasi lehet6ség - mindig a gyorsabb megoldast részesitettik e-
I16nyben a rovidebb, esetleg elegansabb megoldas helyett. A gyakorlatban fel-
hasznalt programban az id6igényesebb szamitastechnikai eljarasokat gépi kodban
/SLANG-ben/ irtuk meg, ezaltal a szamolas id6igényét nagymértékben sikeriult
lecsokkenteni. A kdzleményben csak a FOKAL nyelv( programot ismertetjik. A
SLANG nyelvi eljarasokat tartalmazd programvaltozat a KFKI Mérés- és Szamitas-
technikai Kutatdé Intézetétdl vasarolhato.

1

Az ORTHOFIT programot lényegében két feladattipus megoldasara hasznal-
hatjuk: fittelésre és interpolacidéra. Programszervezési szempontbdél fontés,
hogy csak fittelt figgvényt lehet interpolalni.

A szamolasok kivitelezéséhez a TPA-i Kkisszamitdgépet hasznaltuk 16K me-
moriaval, minimalis perifériakészlettel /Teletype, gyors lyukszalagolvasoé,
gyors szalaglyukaszté/, de a futtatashoz elegend6 a konzolirdgép 6énmagaban is.
Annak ellenére, hogy a program viszonylag kevés helyet foglal el az els6 két
modullban, a FOKAL nyelv szervezése miatt célszerid a masodik 8K-t is hasznalni,
mert a fittelés és az interpolacid is nagy adatmez6ket igényelnek.

4.1 Az FNEW mez6kre osztasa 1. tablazat: Az FNEW mez6 felosztasa
. - = e = . Mezo-
A masodik 8K-s memoériabdvitést, Hatarok Tartalom név
amelyet a FOKAL FNEW-adattarként kezel, 0-399 Bemend adattomb =
négy részre osztottuk az 1. tablazat 400-799 Széras témb S
szerint. 800-1199 Transzformalt adat-
tomb 0

4.2 Az ORTHOFIT program blokkvazlata 1200-2729 P-méatrix
/oszlopfolytonosan/ P
A 2. abra szemlélteti az

ORTHOFIT program funkcionalis blokkvazlatat. Az egyes, vastag vonallal hata-
rolt sikidomok alakja meghatarozza azok jelentéstartalmat is. A logikai mlive-
letek az elagazasok szamanak megfeleld sokszéggel vannak jellemezve. A harom-
szbgeknél a 0 és 1l-et hasznaljuk vezérld paraméterként. A 2. &bran a 0 felté-
tel haladasi iranyat jeloltiuk.
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2. 4bra Az ORTHOFIT program blokkvazlata
Jelolések: T = TYPE; A = ASK;
C = COMPUTATION
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4.3 Eljarasok

Az eljarasok megfogalmazasanal igyekeztink kihasznalni a FOKAL nyelv
interpretativ jellegét, de o6vakodtunk attol, hogy formalis, iddigényes kiira-
tasokkal noveljik a futtatasi id6t. Az 1. utasitascsoportot "MASTER"-ként
hasznaljuk. Ez vezérli az egész futtatas menetét, s a végére érve befejezbdik
a futtatas is. A futtatas inditasa a szokdasos G @ ¢és D@ mellett D 1 @®
is lehet. A futtatas soran a program minden szikséges informaciot kér és a fo-
lyamatban 1év6é CPU miveletekr6l informalja az operatort. A részleteket a prog-
ram futtatasaval foglalkozé fejezetben ismertetjik.

4.31 A fittelés

A Ffitteld eljaras az alabbi joldefiniadlt feladatok elvégzését jelen-

- a g matrix Ffelépitése;

- a polinom koefficiensek kiszamitasa?

- a josagi kritérium vizsgalata;

- a kozelitd fuggvényértékek kiszamitasa.

Az alébbiakban az egyes feladatok megoldasaval kapcsolatban fellépd
problémakkal foglakozunk, de nem térink ki azokra a mliveletekre, amelyeket a
2. és 3. fTejezetben matematikai formulaval egyértelmien meghataroztunk.

A fittelési eljaras meglehet6sen i1dfigényes, amit elsbésorban a nyomta-
tasi 1d6 hataroz meg. A fokszam novelése mindig egy Ujabb, teljes eredmény Ki-
fratidst igényel, igy a fittelési eljarids futtatisi i1dejének becslésére a ko-
vetkez6 formulat hasznalhatjuk:

t(sec), =g - N . M /25/

ahol a g faktor értéke az adott konfiguracionkra: g = 9.38 sec.

A FNEW F-fel jelolt adatmez6jében 400 adatpont tarolasara van hely.
Ugyanekkora a transzformalt /fittelt/ adattémb részére fenntartott 0-mezd is.
A gyakorlatban 400 adatpont fittelése nem szokott eléfordulni, mert rendkivil
idéigényes. Illyen nagy adattdombdk esetén a kovetkez6 koézleményben targyalt,
u.n. simitasi eljarast célszerl alkalmazni a véletlenszer( kisérleti hibak ki-
kiszobolésére .

Az @® jeldlés a RETURN jelet jelenti.
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A P _matrix_Tfelépitése

A FNEW P-mez6jében 1529 matrix-elem tarolasara van lehet8ség. A matrix-
elemek szamat a fittelendd fuggvény elemszédma és a kozelités fokszama hataroz-
za meg a kovetkezl 0Osszefiggés szerint:

Mmax = 1529/(N + /26/

Ha a rendelkezésre allo teljes adatmez6 fel van toltve a fittelend6
fuggvénnyel, akkor a £ mez6ben csak a 0,1 és 2. foku kozelités matrixelemeinek
van hely. Mivel rendszerint a fittelendd fluggvény lIényegesen kisebb elemszamd,
a fittelés fokszama sokkal nagyobb is lehet. A /26/ 6sszefiggés segitségével
mar a futtatas eldtt meghatarozhatjuk a kozelités maximdlis fokszadmat, amelyet
nem szabad tullépni, mert katasztrofalis hibajelzéssel megall a program futta-
tésa.

A matrix-elemek kiszamitas kétféle eljarassal torténhet:

P1 »T
- permutacids, vagy
- rekurziés technikaval.

Mindkét eljarast beprogramoztuk,és tanulmanyoztuk a futtatasi idbviszonyokat.
Az alabbiakban értékeljiuk a tapasztalatokat.

A permutacids moédszert a /16/ egyenletben fogalmaztuk meg, amelyet a
kovetkez6képeen egyszerildsitettink:

m+ P
S5 = (D /16a/
i i J
kifejtve RBs egyszerlisitve
m+ j)i
«n  SrB /16b/
an

A S és a Q(-jJ) értékek a 1_%(xj) értékektél fuggetlenul is kisza-
molhatok. Szamitastechnikai szempontbél fontos hangsulyozni, hogy a kis szo6-
hosszusagu gépeken ezzel az eljaréassal nem lehet megbizhaté eredményeket nyer-
ni, mert mindharom mennyiség kdnnyen tullépheti a szbéhosszal reprezentalhato
/TPA-i, héaromszavas FOKAL esetén a 6 értékes jegyli szamot/. Ezért a szamolasok-
nal mindig a binomialis faktorbdl indultunk ki, amelyet el6szor elosztottunk,
majd megszoroztunk a relativ koordinata résztényez6kkel. Az eljaras forrasnyel-
vi listaja a kovetkez6:
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05.30
06.90

J=0, 1-1JS E=E/CW-J/n) *CX-J/D)
i<<O,MJ S CC11)=DC10/ACIO

05. 20 F K-CjMJ 5 ACI0=0I 3 B(10=QJD 5.3,5.6
065.30 F 1/0,:<,"3 3=1i3 T=1;D 5.4, 5%5; 3 IC1)=C Dtl*s/T/T
05. 40 F FIC-1+1/K+1J S S=S*J
05.50 F J=2,1i5 T=T*]
05. 60 F X0O,W,*S G=0ID 5.71S A(X)=AC!0+G*Gi D 5.65
05. 65 S H=FMEU< 2200+K*C W+ 1) +X, G)J5 BC!0 =33C:0+G*FNEWCX)
0570 f 1=0,K; S e=dcd ;d 5.3;5 g=g+e
E
F

A jelen szamitasoknal /a 6 szamjegyes pontossag mellett/ a polinom fokszamot
nem emelhetjiuk 10 folé, mert ekkor a permutacids egyltthatok értéke mar megha-
ladja a 106 értéket, s a tarolt értékek mar tartalmaznak jelentSs kerekitési hibat.

A rekurzidos eljaras a £ matrix egy soranak kiszamitasara biztosit lehe-
téséget. A soronkdvetkezd matrix-elem kiszamitasadhoz szikség van a sorvektor
két el6z6 elemére és a legmagasabb sorindexre - természetesen az aktualis sor-
és oszlop-index mellett. Emiatt a sorvektort csak a masodfoklu tagtol kezdve
célszerli szamolni, a nulladfoku tag konkrét értékének és az els6foku tag elté-
r6 algoritmusanak birtokaban. A rekurzids formula tehéat:

P(I,K) = (KHK-D x (HI-D X H - KD x (8K x G /(N-K+U/K /277
ahol
P(1,0) = 1 /27a/
és
P(1,D) = 1- 2 x I/N /27b/

A /27/ egyenletekben hasznalt szimbolumok jelentése pedig: ((1,K) a sor- illetve
oszlopindex; K az aktualis poliném fokszam; N az adatpontok szama; H a P(I»K-1)-
-edik elem értéke; G a P(1,K-2)-edik elem értéke.

Osszehasonlitva a kétféle £ matrix felépitési eljaras hasznalata soran
szerzett tapasztalatainkat, megallapithatjuk:

a/ A matrix elemeknek a permuticidés technikaval torténd szamitasakor -
mint emlitettik - aritmetikai tulcsordulasok lIéphetnek fel, amelyek a
fittelési eredményeket teljesen tonkretehetik. Ilyen hibak a rekur-
zi6s eljarasnal nem mutathaték Ki.

b/ A két médszert Osszehasonlitottuk szadmolasi sebesség tekintetében.
A 2. tablazatban két adatpart tintettink fel, egy kisebb és egy na-
gyobb széamolési 1d6 igényit. Mindkét esetben mértik a £ matrix felé-
pitéséhez szikséges i1d6t és kulon megmértik a matrix-elemek FNEW me-
z6ben torténd tarolasi idejét. Az Osszehasonlitas alapjan megallapithatjuk, hogy
- A rekurziods technika lényegesen gyorsabb eljaras, mint a permutacios;
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- A sebesség-kilonbség a fokszammal aranyosan né /a rekurzidés technika
otodfok esetén kb. o6tszor, 12-ed fok esetén mar tizszer gyorsabb el-
jaras/ .

A felsorolt vizsgalati eredmények alapjan egyértelmien megallapithato,
hogy a rekurzids eljarast szabad csak hasznalni a szamitastechnikai munkakban.

2. tablazat A permutacios és rekurzids £ matrix A £ matrixot a 6-o0s

szamitasi eljarasok Osszehasonlitasa . .. .itin épiti fel, egyi-

Eljaras Elem- POk~ szam.ids  Tarol.ids dejlleg kiszamolva a /19/
egyenlet szerinti Q norma-
Permutacics 10 5 48" 3" lasi faktorokat és a /21/
Rekurzids 10 S o 3" egyenlet szerinti £' .Y
Permutacios 25 12 337" 10" skalarszorzatot, majd a 723/
Rekurziés 25 12 32" 10" egyenlet segitségével képe-

zi a megfeleld fokszamu po-
linom egylutthatdkat. Ezutan a 4-es szubrutin szolgaltatja a /24/ egyenlet sze-
rinti fittelt értékeket, a C vektor elemeit. Ugyanez a szubrutin képezi a C
vektorelemekkel egyidejileg az input és .fittelt értékek eltérés-négyzetodssze-
gét, s megvizsgalja a fittelés jJosagat.

A_Fittelés_josaga

A fittelés josaganak megitélése fontos a felhasznald szamara. A fitte-
Iési eljarast ugyanis addig folytatjuk, amig az eltérés-négyzetdsszegb6l sza-
mitott p-érték csdkkenése nem valt at nodvekedéssé. Egy masik - ettdl figget-
len - jo6sagi kritérium a Fittelési eredmények megitélése az inputként megadott
szérastomb alapjan.

A p-értékeket a /28/ egyenlet definialja. Az eltérés-négyzetdsszeget
osztjuk az 1-gyel és a kozelités K fokszamaval csodkkentett N adatpontok szama-
val s

M
P= 1 YD -c)) / (N-1-K /28/

A /28/ egyenlet arrdl ad felvilagositast, hogy az adott kozelités, mint
null-hipotézis, elfogadhaté-e. Ha a null-hipotézis helyes, akkor a p-érték
fuggetlennél valik a kozelités fokszamatol HE].

Annak ellenére, hogy a null-hipotézis lehet6séget biztosit az optimalis
kozelités fokszamanak megitélésére, az analitikus szivesebben hasznalja a kéze-
lités josaganak értékelésére a sajat méréseibdl szarmazd szérasértékeket. A
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feladatot megoldottnak tekintjik, ha a fittelt adatpontok a haromszoros
szlrasértéken belil kozelitik a mért értékeket.

b - C(j < 3x0 729/

Ennek a mérfdszama
Y = (Y(D -c(H) o /30/

amely el6jelesen mutatja, hogy a kisérleti és szamitott érték eltérése az |
pontban hanyszorosa az l-edik kisérleti adat szorasanak.

A program interaktiv jellege lehetdvé teszi, hogy ha a /29/-ben megfo-
galmazott josagi fokot nem is sikerult elérni, de a p-érték valtozasi ten-
denciaja megvaltozott, vagy a racionalis polinom fokszamot tulléptik, akkor
mérlegelhetjik: a fokszam novelésével akarjuk-e tovabb javitani a kozelités
Jjosagat /ekkor az eredményt analitikail szempontbdél nem tartjuk kielégitének/,
vagy a szamitasokat befejezzik és a kapott eredményeket elfogadjuk jo kozeli-
tésnek.

N 1S22®i11t8s_maximalis_fokszamanak_meghatarozasa

A gyakorlatban altalédban o6téd-tized-foku kozelitéseket tartunk elfogad-
hatonak. A hatékony szoéraskiegyenlitd hatas miatt az adatpontok szamanak azon-
ban 4-5-sz6r nagyobbnak kell lennie, mint a maximalis kdzelités fokszamanak.
Természetesen ennél nagyobb szami adatpontot hatranyok nélkil hasznalhatunk
- legfeljebb a kdzelités josdga forog veszélyben. Magas fokszamu kozelités ese-
tén két szomszédos pont kozott a Fuggvény viselkedése TfTizikai szempontbol ir-
realis lehet, ami az utanakodvetkezd interpolaciot értelmetlenné teheti. Mind-
ezek mérlegelése alapjan ajanlatos ugyelni arra, hogy az M_=%x a maximalis Kko-
zelitd polinom fokszamara teljesuljon a

Mogy < N / 4 /31/

4.32 Az_interpolacio

A 3. pontban ismertettik az interpolacidés szamitasok matematikai alap-
jJait. A szamitastechnikai megoldas blokkvazlatat a 3. abra szemlélteti. A
program - a gyakorlati szamitasok igényeinek megfelelfen - szétagazik és két
feladattipus megoldasara biztosit lehetfséget: interpolalt adattdomb készitésé-
re és tarolasara; és egyes interpolalt adatpontok kiszamitasara. A kovetkez6k-
ben ismertetjuk az eljarasok alapelveit.
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3. abra

Az interpolacids eljaras blokkvazlata
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TDESEB2iait_848££5Sib_lilszitése

A fittelés értelmezési tartomanyan belul maximalisan 2730 elembdl allo,
ekvidisztans x-koordinadtidju adathalmazt allithatunk el8. /Ez az adat természe-
tesen az altalunk hasznalt 8K-s FNEW-mez6re vonatkozik. Ett6l eltérd FNEW-mezd
esetén az adatpontok szama az FNEW meméria-elemek szémanak 1/3-4val egyenl§./
Futtataskor a program kéri az X(1) kezd6épont /FIRST POINT/, az X(N) végpont
/LAST POINT/ és a DX = (X(N) - X(D))/N 1épéskdz /RESOLUTION/ értékét. Ennek
megadasanal figyelembe kell venni a koévetkezd egyenl&tlenséget

K (N) - X(1)) 7/ DX ~ 1530 /32/

A szamolasokat a 2-es utasitasblokk végzi. A kiszamolt adatokat az FNEW
mez6ben taroljuk - felilirva az el6z6 tartalmat. A tarolt adatokat a 10-es uta-
sitastomb segitségével kitabellaztathatjuk, standard formatumban. /A részlete-
ket lasd a program futtatasanal./

Interpoléacids adattombot készitink az FNEW mezében akkor is, ha a sza-
mitasok eredményét standard formaban ki akarjuk rajzoltatni. Ekkor rendszerint
1K adatpontot allitunk el8, amelyet - minthogy a rendelkezésinkre allé TPA-i
kozvetlen plotter periféridval nem rendelkezik - a 13-as utasitistomb segitsé-
gével lyukszalagon analizatorkédban /5 szam-karakter : terminatorral/ rogzit-
Juk, és ICA-70 analizatoron keresztil x-y regisztraloval rajzoltatjuk Ki.

7:2¥28 iDFeiEE2iEit_adatok szamitéasa

Az értelmezési tartomanyon belil tetsz6leges x-koordinatadhoz kiszamol-
hatjuk az interpolalt értéket. Ebben az esetben a program az interpolalt érté-
ket nem tarolja. Mivel az adatpontokat konzoliroégépen kell bevinni és ugyanott
jelenik meg a kiszamitott érték is - vessz6 terminator alkalmazisa esetén - az
X(1) és a kozelitd C (I)-koordinadta egymas mellé keriul egy sorban /lasd a fut-
tatasi mintapéldat/.

Ugy érezzik, hogy magyarézatot kell adnunk arra, hogy miért kell kozol-
ni a programmal - mindkét interpolacidos eljaras elétt - a hasznalni kivant ko6-
zelités fokszamat, hiszen a fittelés soran mar eléallitottuk a maximalisan
hasznalhat6é elem-/fok/szami A | koefficiens-vektort. A fittelés alapgondolata
szerint ugyanis az eljarast addig folytatjuk, amig optimalis /a legnagyobb fi-
zikai tartalommal rendelkez6/ kozelitést el nem értik. Err6l a felhasznaldé két
iranybdl tajékozédhat: a /28/ egyenlet szerinti p érték az optimalis kozeli-
tésnél minimumot mutat, a szignifikancia érték megmutatja, hogy az egyes pon-
tokra szamitott érték hanyszorosa a hozzatartoz6 szoérasértéknek /vagy az egész

adattombre vonatkoztatva: az atlagos szoérasérték hanyadrésze az egy pontra vo-
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natkoztatott RMS /root mean square/ értéknek/. A felhasznald tehat megvalaszt-
hatja a kozelités TfTokszamat - a fittelés maximalis fokszdman belul - ha ugy
Ttéli meg, hogy az adott fokszamon felill mar nincs szignifikans javulas.

a_MERGE_eljaras

A kisérleti eredmények grafikus abrazolasanal megkdveteljik, hogy a mé-
rési adatpontok és azok szoérasa fel legyenek tintetve. A konvencionalis elja-
ras alkalmazasa esetén a mért adatpontokat egyenes vagy becsilt godrbeszakaszok
kai szoktuk Osszekoétni. Az eldbbi a mért adatpontok kihangsulyozasara szolgal,
az utdbbinal pedig feltételezzik, hogy "manualis™ becslésink "j6 kozelitése"

a mért adatpontok kozotti szakasznak.

A szamitogépes eljarasok nydjtotta technikai elénydk /tabellazas, gra-
fikus megjelenités stb./ értékesek a felhasznalé szamara. A jelen munkaban az
interpolalt adattémbét olyan finomsagu felbontassal allitjuk elé, hogy a plot-
ter /vagy x-y rekorder/ Tfolytonos vonalat rajzoljon. A MERGE eljaras lehetfsé-
get biztosit arra is, hogy a kisérleti eredményeket és azok szOrasat is beépit
sik az interpolalt adattombbe és ilymédon a konvencionalis médszerekkel nyert
abrakkal egyenértékid abrat nyerhetink.

A MERGE eljaras lényegében az interpolalt adattémb értékeit irja felul
olymédon, hogy a mérési adatpontnak megfeleld tarold elembe betarolja a mérési
eredményt, az ezt megel6z6 taroldé elembe a mérési eredménynek a 3a szOrasér-
tékkel novelt értékét, mig az utana koévetkezd eleme a 3a szorasértékkel cs6k
kentett mérési eredményt tolti. Az abra x tengely menti felbontasa altalaban
olyan kicsi, hogy a mérési eredményt és szorasat reprezentald harom adat egy
fuggbleges vonalnak tilnik. Az y-koordinata mentén a mérési eredmények jelzései
altaldban konnyen felismerheték, bar a modern méréstechnika olyan Kkisszdérasu
eredményeket szolgaltat, amelynél ez gyakorlatilag beleolvad a rajzolt vonal-
szélességbe. /A jelen esetben is egy szandékosan megnovelt zaju mérést hasz-
naltunk fel./

Az_inyerz_Tuggvény_eldallitasa

A gyakorlatban csak az adatpontok DX ekvidisztancia feltételét tudjuk
biztositani, pl. az oldatkoncentraciok egyenlékézi megvalasztasaval. igy a mé-
rési eredmény - hacsak nem linearis a minta és a miszerparaméter kozotti kap-
csolat - nem egyenl6kozi. Analitikai, s altaldban egyéb munkdknal is azért fit
teljuk meg a fluggvényt, hogy a mérési eredményekbdl "visszafelé" a mintapara-
méterek értékét meghatadrozhassuk. Ehhez azonban a mérési eredményeket kellene
ekvidisztans médon eldallitani, s a mintaparamétert hozzarendelni.
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A rendelkezésre allo y = f(x) fuggvényb6l a szikséges x = f(y) TFlggvényt
szamitastechnikai modszerekkel allitjuk el6. A jelen programban ezt a 12-es

szubrutin

végzi, amelynek a mikodését az alabbiakban foglalhatjuk Ossze:

a/ A fittelt és inverz Tfuggvény fluggetlen és figg6é valtozdira a kovetke-

bl

c/

d/

e/

z6 megfeleltetések érvényesek:

fittelt fv. inverz fv.
figgb valtozo Y Z
fuggetlen valtozé X T

A T inverz fuggvény adatpontjainak szadmdt azonosnak vesszik a fit-
telt figgvényével. Tehat N valtozatlan marad.

Az inverz fuggvény elsé és utolsdé pontja legyen azonos a fittelt
fuggvény els6 és utolsé pontjaval:

O MO ill. ZW= YW /33a/

TN) X(N) ill. ZAN) = Y(N) /33b/
Az inverz fuggvény DZ l1épéskdze ennek alapjan

DZ = Z(\N) - Z(D ) /N /34/
Az inverz Tfuggvény Tuggetlen valtozdi tehat a

Z() =zZ(@ + 1 x DZ 735/

ahol 1=0, 1, 2, ..., N-L.

f/ Az iteracid feladata az, hogy megkeressiuk a Ffittelt fluggvénynek azt

az x-koordinatajat, amelyhez tartozé figgvényérték éppen a kovetke-

z6 z(1) valtozo.

g/ Az iterécio els6 lépésében az l-edik T érték elsd kozelitése /a prog-

ramban atmeneti valtozoként e célra B-t hasznaljuk/

B = T(1) + DX /36/

és ehhez, mint x-koordinatahoz kiszamoljuk az interpolalt értéket.
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hl A kdvetkezd Iépésekben az alabbi algoritmussal javitjuk a B értékeét:
Buj = T(l) + (Brégi - T(Q))Y/(CCA) - 17T -1 + D /37/
1/ Az iteraciot addig folytatjuk, amig
1Z() - cB)| < e /38/
ahol e = DzZ/104 . A /37/ egyenlétlenséggel meghatarozott feltétel
az inverz fuggvény értéket kb. egy nagysagrenddel nagyobb pontossag-

gal allitja el6, mint a legkedvez8bb mérési pontossag.

A kivant pontossagu inverz érték elballitdsdhoz kb. 3-5 iteréaciés
1épés szikséges.

J/ A J-edik iteracids lépésben elfogadott B érték lesz az inverz figg-
vény l-edik eleme.

T = B<J> /39/

/A < > arra utal, hogy B nem vektor, csak a J-edik felulirasrol van
sz6./
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4.4 Az ORTHOFIT program listaja

C-FOXAL/ 1971 KE

Cl. 13 T I"ORTHOFI T/ '/ "TI TLE: " 1;0 X/ c; S YE* I; S NO=0OI S it= 1
81- 20 A DJI (B-192) 1.2/ 1.3/ 12

01.30 O IIS U=300!S Vv=12001 T I"CLEAR #"1F 1=0/ 27291 5 M=FNEWC 1,0)
01.35 d 1mC input

01.39 D 12.7; C FIPST FITiWITHOUT THIS WILL BE F1JI SHED

01.40 A 1"IMVERE FIT? '/Kill (K1-D1.5JD 1-7- 12iG 1.5

81.42 T "COEFFICIENTS" 11D 4.41SKT=11D 1-45

01.45 D 1.711 <D) 1=9JD 43G 1.45

01.50 A 1"INPOL ARRAY? MtlJl (41-1)1.610 1.75/2

01.60 A TI'INPOL POINTS? "/Kill <K1-1)1.81D 1.75/1.7/1.65

01-65 A I'X="YXlI I (X) 1«301LD 51T 2/"Y="/BIG 1-65

01.70 A II"DEGREE*"/ D

Cl. 75 S N2*14*21 S P(N2+1)=1

01.38 T 1"FIHI SHED #'1 0

01.90

el

82.10 A [I"RESOLUTIOrJd='7YDT/"FIRST POIMT="7X 1/"LAST POIMT="/X21P 1*7

02. 30 T 'CALCN #"1S J=V-11F M=X1/DT/X21S J=J+ 11S X=:l1 D 51 S H-FNEWCJ, B>
02.60 SMI=VlI 5 M2*J1A I"TABLE? "/Kill (XI-1)2.71D 9

82- 70 A I'"P"IMCH? "/Kill CK1-D1.91D 14

84. 10 SG*ElS E=11D 4.2/ 4-5/4.91R

04. 20 F 1*0/MIS B*0LD 4. 31 S H=FHEW( U+T+1/ 3)1 S G=G+ (B-FHEVC 1)) t2
84. 30 F J*C/D)S B=B+FNEV (V+J*(N+ D+ 1)*PCJ)

04 40 F J=O0/5/DI'S K1=41 | (J+4-D)4.3/4.31S X 1=D-JI D 4*3

g4.50 | (KD4.71T '11"RESULTS OF FITTING "D 9.3/4.6/9.3/4.71T 1l
4. 60 T 1837"X"/ &22/ "Y'/ E34/ "FI T'z &46/ "Y-FI T"z&53/ "1 "'/ £65/ " SIGM IF "'
04.70 F 1=0/HI1 (KT)4.751T WX/X1+1*DX/ " */FNEUC T+1)1D 4.75/4.77
84. 75 S B=FHBO(1)-FMEWC 1)1 S M*B/FM EUC 400+ 1) 1S E*E+ti»2

84.77 T "/ ENEWCU+1)/ " /BIWA/ W/ /XM

04-38 T 1X5/Jz ":"/*8VF 1=J/J+K1IT X/ FC1)

84.90 | CFI-D-1) 1.91 T N125/"R0O ='7/G/CN-D) 7&45/ "AV. SIGNI F«="7 FSOTC E/N)
85.10 S X=X/DX1S PRCN2+2)=1-2*X/NJ S B*8LD 5. 2/5. 3L S X*X*DXIR

S
05.20 F X*2/DI S H*PCN2+101S G=PCN2+X- D ID 6.315 P(N2+1+K)=E
05.30 F 1=/ DI S B=B+PC I)*PCN 2+ 1+ 1)

06.10 T 111X2/K+ 111 CN-K- 1) 1.91A "TH DEGREE? "/KII

86.11 ICX 1- 1) 6. 12/6. 19/6. 19

06.12 ICX+.5) 1.30/ 1.90/ 1 90

06. 19 S K=K+1

86. 20 S T=0JS D=K1 S PCK)=01S KM*K+ 1+NI S PCKN)=0L S L=V+K*C N+ 1)SS E=1
06. 30 D 6.4/6.91 T W “COEFF.*"/ P(K)1 D 41G 6.1

06.40 F X*O/NLD 6.5/6571 S H= FNEUC L+X/E)

86.50 | (X- 1) 1.9/6.6LS H=FNEWCL-N- 1+X)1S G=FNEVCL-fJ-N- 2+X)1D 6-3
06.60 S E=1-2*X/M

06-70 S PCKN>=PCKN)+E*El S PCK)=PCK)+E*FNEUCT+X) 1PID 6.95

06.30 S E=C (X+K- 1)*CM-X-X) *H- CK- D*(N+X) *G) /K/CN-K+ 1)

06.9 0 S RCK)=FCK) /PCXN)

86.95 | CRCKN)- 1 E6) N91 T 1"ARITHMETIC OVERFLOW"

87.10 O P/CIF 1=/ 2001 T O
07.20 W A
87.30 D 7.110 W/ T
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1"TI TL.Es"> !i0 CID 921011 S M=21UD 9.9/ 9* 41R

ABi | CB- 192)9. 2/ 1.9/ 9-2

T

1&5/"X "1lF K1=0/ 41T " "M1>K1* '7"<ibKI+5

Srl=0iF I*N 1/ 10/N21S M*M+Il; D9.9/9. 5/9.61T 1

T

19%6/ X1+Cl-V) *DT1 F J* 0/ 411 CN2-1-J) 1*9) T " "l %8+ 3/ FMEWCI| +J)

T 1AS1F J=5/911 CM2-1-J) 1.9 T " "IFNEWCI+J)

T
1

0
D
S
T
A

T

F
T
T
A
A
A

m T

—O0OWw

i F K1=0,72) T
CM-18) 1.91 SM=01 T IMID 9*8/9. 3/9.3

XI'A I"DATA POINTS=">I"b "™ FI RST X*"/X1/" DX="/DXiS N=N-1
10. 3/ 10*25/10. 41 T 1"MODIFY'; D 10.7111
X 1=F1 TRC 1529/M)! 1 CX 1-N) 10. 61S X 1=N1D 10.6
P1"DATA INPUT"IL;F I*¥MIT %5/1*DXID 10.35
& 10/ /'Y="/ B/ <420/ "'SD=""/ D* 11 S H=FNEVCI/B) 1S H=FNEWC 400+1/D)

SXL=DX*N1A I"PBINT INPUT? "/Kill CK1-D1.91D 10.45/10-5

U5/ "NB"/A15/"X"/K25//"Y"/&35/""SD”/ UF 1=1/401T

1=0/N1T 135/ 1/A9/ 38. 3/ I*DX/ FNEWC 1)*432/ 35. 4/ FNEWC 400+ 1)

1"MAXIM IM DEGREE*"/ %2/K /' TABLING TIME='7 %5/ 9<33*N/ "SEC"!1 D 10-65
1/" FITTING TIME"/ O/ 12*N/" SEC"

I"NO(0) - YC1) - VARC 2)7 "/Kill CX1-1) 10.4/ 10.3/ 10.9

tp=x 17" Y="/B1S H =FNEY(1/B)1G 10.7

"1="/1/"  SD="7BI S H=FNEWC 400+1/B)1D 10.7

1=0/M/*S H=FNEWC 600+1/ FC 1))
1=0/N; S PC 1)=FNEUC 600+1 )

G=01S E=i;D 12.2/12. 31 S H=FNEWCN/XL)1S X1=FNEUCO)
12.9/ 12.71 B
IVAIT #7/F 1=0/N1S H=FNEMC 400+ I/FNEWC 400+ 1)*XL/C FNEWC N)-FN EUC 0) )

SH=FNEWC 0/XD1 S DT=CFNEWCN)-FNEVCO0) )/N1 D 12-41 S DX=DT
FIJ*1/M- 11S XI*FNEWCJ- 1)1 S X=X +DX1T 1¥/XI D1 7¥ Y 12-% 12. 45i

S

H=FNEWCJ/X)

ICFABSC DT*J-B)-DT/1 0000) 1.9)G 12*6

S
A
T

C

X=X1+CX-X1)/CB/DT-J+ D1 T 1%5/I/X/XID 1.75/51G 12.5
I"TYPE RESULTS? "/ICTIS KT=KT-11S ©C--11S E= 11D 6/1-42
IINVERZ INPUT"/ 11D 10.45/ 10.51T !"MODIFY"! D 10.7

ANALYSER

SPC0)=431 S FPC1=1771 S PC2)=1731S PC3)=511S PC4)=130
SPC5)=53LS RC6)*541 S PC7)=1831S PCS)* 1341 SPCY) =57iS PC10) =53

A
E
E
A
F
S

F
F

1"FACTOR*"/ Gi D 7. ¥/ 13. /7. 3LR
1-N1/N21S C=100000L S 3=FI TRC FNEVC 1)+G)1D 13-41T FC 10)
J*1/51S C=C/10!S D=FI TBCB/C) 1T PCD)1S B=B-C*D

""MERGE? "/Kill CK1-D1.91D 14.2/ 131 R
1=0/ N1 S M=FNEWCI)1S J*FN EVC 400+1)1S B=FI TBC | * DX/DT+V) 1D 14-3
H=FNEUC B/M)! S II* FNEWCB- 1/M+J)/N1 CM-JM.91S H=FNEWC B+ 1/M-J)

I=0/N;s H=FNEWC 400+ 1/FNEWC 500+1 ))! S H=FNBEWC |/ FNEUC 100+ 1))
1=0/ N1 S H=FNEWC 100+1/FNEWC 1) )1 S II* FNEWC 500+1/ FNEUC 400+1))

F 1=0/M S L=6! T !1%1F J=0/N1S L=L+1 D 15. 61 T FNEWC 1200+1* CN+1) +J)

F

CL-6) 1.91 SL=11T 1/3
I=0/N1A BIS H=FNEWC 400+1/B)
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4.5 Az ORTHOFIT program hasznalata

4.5.1 Altalanos_i"nformaclok

A program interpretativ modban dolgozik. Ez azt jelenti, hogy a futd
feladat adatait és vezérl6 paramétereit mindig akkor kérdezi az operatortol,
amikor sziksége van ra. A vezérld paraméterekkel rendszerint a program futasa-
nak aktualis iranyat szabjuk meg. A program az informaciokoézlésnek otféle

kérdéjeles;
felkialtdjeles;

egyenl@ségjeles;

kettbspontos;

f —jeles
form4djat hasznalja, amelyek a kovetkezbket jelentik:

A kérd6jeles kozlésnek két tipusa van. Az egyiknél a program azt kérde-
zi, hogy a most kovetkezd - kérd6jel elétt alldé - funkcidt végrehajtsa-e? En-
nél a tipusnal a valasz kétféle lehet:

NO ® ne hajtsa végre /lépje at/
YES ® hajtsa végre

a kérdéses utasitas.

A masik kérd6jeles informaciokoézlésnél tobb valasztasi lehetfség van.
Ekkor az egyes azonositd jelek utan zardjelben kigépeli az egyes kérdésekhez
adekvat valaszokat is. PI. A, B és C valasztéasi lehetfség esetén a kérdés:

AQ© -B() -C@ 2

Azaz 0 @® valasz esetén az A; 1 ® valasz esetén a B és 2 @® valasz esetén
a C midveletet hajtja végre.

A fTelkialtojeles informacidkozlés fTigyelmeztetés a gép részér6l, hogy
az operatornak a felkialtéjel eldtt megnevezett miveletet el kell végeznie a
program tovabbfolytatisa eld6tt. A gép a program futasat ezért leallitja, hogy
idét hagyjon a felhasznaldnak a mivelet elvégzésére. Ezutan a program tovabbin
dithaté @ -rel.

A tovabbiakban a @ jel a klaviatdran bevitt "return" karaktert jelenti.
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Az egyenléségjeles kozlés tipusnal a gép adatot var. Az adat jellegét
az egyenléségjel elétt allo szoveg egyértelmien meghatarozza. A valasz tehat:
szam O

A kett8spontos kozléstipusnal a gép tetsz6leges alfanumerikus karaktert
var, amelyek sorozatat <g terminatorral fejezink be. A terminator utan nem
szabad a 0 jelet beltni!

A 4 -jeles kozléstipusnal a program valamely id6igényes miveletérdl
informal benninket azért, hogy az operator ne legyen tirelmetlen /pl. vélt hi-
bara gondolva, ne allitsa le a futtatast/.

4.5.2 A_szubrutinok_feladatkore 3. tablazat Az ORTHOFIT program szub-
rutin-szerkezete

A FOKAL nyelv az indirekt uta-

Szubr. A szubrutin fel- Hivott
sitasok sorait 1.00 és 15.99 kozotti sorszam adatkore szubr.-ok
sorszamokkal latja el. Az interpreter 1 MASTER 2,4,5,6,10,12
az egésszamu utasitisokat 'szubrutin- 2 INPOL ARRAY eljaras 9,13,14
szeri"-en kezeli, ezért célszeril volt 3 az adott fokszamu
egy-egy joldefinialt feladatkort azo- 4 kozelTtés ertek?lese 9
nos, egésszamu utasitascsoportba ren- 5 INPOL POINTS eljaras 6
dezni. A 3. tablazat ezeket értelmezi 7 program lelyukasztas

9 tablazatkész ités
. £ 10 vezérl6 paraméterek
4.5.3 Az_ORTHOFIT_gro2ram_futtatasa és adatok bevitele
12 az inverz fuggvények
A/ A programot D@® , GO , elGallitasa 5,6,10

vagy D 1 0 klaviatlra 13 analizator lyuksza-
utasitassal inditjuk. A lag elGallitasa 7
14 MERGE eljaras 13

program erre

B/ kifrja: ORTHOFIT
TITLE:
és Ujra sorban varja

C/ a feladat azonositdé szovegét klaviatliran. A szodveg tetsz6leges alfa-
numerikus karaktersorozat lehet, esetleg tobb sorban is, csupan a
g jel nem fordulhat eld benne, amely az azonositdé szbveg terminato-
ra. A é Jjel utadn nem szabad 0 jelet Utni, mert azt mar a kovetke-
kez6 kérdésre adott feleletnek értelmezi a program!!l
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A program kiirja: CLEAR #
FNEW mez6 torlését végzi.

, ami azt jelenti, hogy a program most az

Input-informaciodk.
A program kéri a kovetkezd informaciokat:

DATA POINTS = .... az adatpontok szamat
1ST POINT = ... az 1. x-koordinata értékét
DX = ..... az x-koordinata lépéskodzét

Mindharom kérdésre numerikus valaszt adunk @ terminatorral. Ezutan
a program kiirja a

MAXIMUM DEGREE = és a DEGREE TIME = .... SEC értékét.

Adatbevitel Teletype-on.

A program generalja a kovetkez6 x-koordinata értékét és kéri a hoz-
zatartoz6 y-koordinata és szoras értékét /standard deviationben/ a
kovetkezd formdtum szerint:

X=0 Y = SD =

A pontok helyén meg kell adni a kért numerikus értéket vessz6 termi-
natorral lezarva! /@ terminatort alkalmazva mindig uj sort kezd./

Az input adatok Kkiiratéasa.

A program kiirja: PRINT INPUT? A valasz - igényinknek megfelelfen
NO ® vagy YE@ . NO ® esetén 1I/-nél; YE @ esetén H/-nal foly-
tatja.

A FTittelési eredmények Kkiiratasa paraméter.

A program Kkiirja: TYPE RESULTS?

A kérdés arra utal, hogy a kés6bbi szamolasok soran a program Kiir-
Jja-e az egyes /kiulonbdz6 fokszamu/ Fittelésekhez tartozd részeredmé-
nyeket.

Az input adatok javitasa.

A program megkérdezi: MODIFY? - azaz akarjuk-e javitani az input ada
tokat? A valasz - igényeinknek megfeleléen NO @ vagy YE ® lehet.
NO ® esetén G/-hez tér vissza, mig YE @ esetén kiirja:

NO(0O) - Y(D - SD(2)?, amely azt jelenti, hogy melyik adatot akarjuk
jJavitani? NO = egyiket sem /ez lényegében a javitasi ciklusbél valé
kilépésre szolgal/, Y vagy az SD értéket. Kivansagunk szerint a zaro

jelben 1év6 megfeleld szamot Utjuk le, amelyre a program uj sorban
kigépeli:
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28

Il = ... és Y = ____ vagy

Il = ... és SD = .... kérdéseket. Az el6bbire/l=/ a javitandé sor
szamat adjuk meg, az utdbbira /Y= vagy SD=/ a jJavitott értéket utjuk
be. Minden érték utan vesszé terminatort alkalmazunk, mert ekkor az
Osszetartozé adatparok egy sorba kerilnek!

Megjegyzés; Barmely sort, sorrendiségtél fiuggetlenil hivhatunk és Gj-
rahivhatunk - javitas céljabol. A javitas befejeztével az uj

NO(O) - Y(I) - SD(2)? kérdésre 0, vagy 0 @ valaszt adjuk, amely-
re a program G/-hez tér vissza.

A Ffittelés.

A fittelés menete ugy van felépitve, hogy a program minden fokszamu

kozelités kiszamitasa eldtt megkérdezi, hogy végrehajtsa-e a kovet-

kez6 fokszamu kozelitést? Ezért kigépeli a kérdést:

...TH DEGREE ?

és megall. A valasz NO @ vagy YES ® lehet értelemszerlien. NO ®
valasz esetén P/-nél folytatja, YES @ esetén - rovid szadmolasi idd
utan - uj sorban kiirja

COEFF. = és sorfolytonosan a kiszamitott egylutthatd értékét E speci-
fikacidban.

Ha a H/ pontban a TYPE RESULTS ? kérdésre adott valasz YES O , akkor
L/-nél, ha NO O , akkor M/-nél folytatja.

A fittelés eredményének kiiratasa.
A program ezutadn kodzbeavatkozas nélkul kiirja
RESULTS OF FITTING

X Y FIT Y-FIT 1 SIGNIF

fejlécet, majd utana soronként az adattdémb egyes koordinataparjaihoz
tartozé TfTittelési eredményeket a fejlécben megadott sorrend és elren-
dezés szerint. A FIT a szamitott értékeket, az Y-FIT a kisérleti és a
szamitott értékek kulonbségét, az | a relativ koordinatat, mig a
SIGNIF értékét a /30/ egyenlet definialja.

A "jobsagi paraméterek'™ Kkiiratasa.

A kovetkez6 sor felénél kezdi kiirni a RO, majd ezutan sorfolytonosan
az AV. SIGNIF. értékét E specifikacidban.

A kulonds formatumnak az az oka, hogy ha a H/ pontban a TYPE RESULTS?-
ra adott valasz NO ® volt, akkor a polinom egyitthaté és a két "jo-
sagi paraméter™ egy sorba kerul.
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N/ A program visszatér J/-hez.
Megjegyzés: Ha a szamolasok soran az egyik Q(l1,J) elem eléri a 10
értéket, akkor a program ARITHMETIC OVERFLOW kiiratas erre felhivja
a felhasznald figyelmét.
A program a "fittelési ciklus"-b6l csak a J/-nél tud kilépni.

P/ A polinom egyitthatdok kiiratasa.
Kalon utasitas nélkul irja Kki:
COEFFICIENTS,
majd uj sorban, a sorban szerepld els6 egylutthaté sorszamat, utana
ot egylutthatot E specifikacidban. A sorok szama attél fugg, hogy az
egyltthaték hany sorban férnek ki. A sorszamot és a sor els6 egyltt-
hatéjat : valasztja el.

Q/ A FTittelési eredmények Kkiiratasa.
Erre a kiiratasra akkor lehet szikség, ha a H/-nal a TYPE RESULTS?
kérdésre NO @ valaszt adtunk. Itt most tetsz6leges fokszamu kdze-
lités fittelési eredményét kiirathatjuk. A program a koévetkez6 sor
elejére kiirja:
DEGREE =
amelyre a kiirando fittelés fokszamat varja. Ez az érték tetszéleges
lehet a maximalis fittelési fokszam alatt. A fokszam beiltése utan L/
és M/ szerint torténik a kiiratids. A kiiratids befejezte utan vissza-
tér Q/ elejére egy'ﬂjab% kozelités eredményének kiifratasara. A prog-
ram ebb8l a ciklusbél csak uUgy tud kilépni, ha a DEGREE = értékéul
negativ szamot adunk meg.

R/ Az "inverz Tfittelés".
A program megkérdezi: INVERZ FIT? - azaz fel akarjuk-e cserélni az x
és y koordinatadkat. Nemleges valasz NO @ esetén S/-nél fTolytatja.
Igenlé valasz YE @ esetén meglehetdsen sok szamolast végez, ezért
kiirja, hogy WAIT!. A szamolasok befejezte utan kiirja az INVERZ
INPUT adatokat és végrehajtja I/ szerint a fittelést.

S/ Az interpoléaciés tomb eldallitasa és tabellazasa.
A program megkérdezi: INPOL ARRAY? - azaz el6 akarunk-e allitani in-
terpolacios adattombot. Nemleges valasz NO @ esetén T/-nél folytat-
ja. lIgenl6 valasz YES @ esetén harom kérdést tesz fel:
RESOLUTION = ——- FIRST POINT = ... LAST POINT =
Mindharom kérdésre megadjuk a valaszt @ terminatorral. A valasza-
dasnal a kovetkezb6képpen kell gondolkoznunk:
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A RESOLUTION értéke az interpolalt adattomb két szomszédos elemének
x-koordinata kulonbsége. Ezt célszerl( decimalis értékben kifejezni,
hogy a tablazat készitésénél ne legyenek, problémak. A FIRST POINT
kezd6 és a LAST POINT végértéket is célszerid kerek decimalis szam-
ként megadni, s ugyeljunk arra, hogy az input adatok értelmezési
tartomanyan belil maradjunk. A Kiszamitandd adatpontok N2 szamat a

N2 = (LAST POINT - FIRST POINT) / DX

Osszefiuggéssel szamolja a program. Ezutadn megkérdezi az adattdmb
szamitadsahoz felhasznidlandé kozelités fokszamat:

DEGREE =

amely tetsz6leges lehet a maximalis fittelési fokszamon belil, majd a
WAIT

kiirasa utan kiszamolja az interpolalt adattomboét, és megkérdezi
TABLE ?

azaz kitabelldzza-e az adattombot? A valasz lehet nemleges /NO 0 /,
ekkor a V/ feladat végrehajtasaval folytatja. Igenl6é valasz esetén
/YES 0 [/ kiirja:

TITLE:

és varja a tablazat azonositdé szovegét karakteres formaban Teletype-
on, a C/ pontban leirtaknak megfelel6en. Ezutan elkésziti a tablazat
fejlécét:

X 0/5 176 277 378 4/ 9

és értelemszeriden kiirja a tadblazat adatait. Az X koordinata érté-
keit decimalisan noveli, de soronként csak 5 adatot ir ki. 1gy min-
den sorkezd8 x-koordindtdhoz két sor adat tartozik, az elsd sorba az
X+0, ., X+9 sorszamu adat. A
tablazat cimoldalan 34 sort, a tobbi oldalakon 36 sort ir ki. Termé-
szetesen minden oldal fejléccel kezdbédik.

-, X+4, mig a masodik sorba az X+5,

Az interpolalt adattomb lelyukasztasa analizator kédban.

A program megkérdezi:

PUNCH? - azaz akarunk-e késziteni lyukszalagot az interpolalt adat-
tombrél analizdtor kédban /5 szam karakter : terminatorral/. Nemle-
ges valasz /NO 0 / esetén M/-nél folytatja, igenlé valasz /YES @ /
esetén megkérdezi

FACTOR = _

A valaszadasnal /szam 0 / a szamfaktor értékét ugy allapitjuk meg,
hogy a legnagyobb numerikus érték ne lépje tul a 60000-et. /A sz6-
hossz 16 bit./ A lyukasztas id6tartama 1K sz6 esetén kb. 100 sec.
/Kb. 60 karakter/sec ./
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0/ Egyes, kozelitd adatpontok szamitasa.
A program megkérdezi:
INPOL POINTS? - Nemleges valasz /NO @® / esetén N/-nél Tfolytatja.
Igenlé valasz /YES @® / esetén megkérdezi:
DEGREE? - a kozelités fokszadmat, amelyet tetsz6legesen valaszthatunk
meg a FTittelésnél hasznalt legmagasabb értéken belul. Ezzel a prog-
ram szadmolasra kész. Felteszi az elsf kérdést:
X = .... és varja a kiszamitandé pont x-koordinatajat. Ez a szam
ugyancsak tetsz6leges lehet - az input /vagy inverz/ adatok értelme-
zési tartomanyan belul. Az x-koordinata termindtora vessz6!, igy a
kiszamitott kozelitd y-értéket az x-koordinata értékével egy sorban
Iirja a Teletype.
A diszkrét pontok interpolacids kozelitését befejezi a program, ha
negativ x-koordinata értékét kérjuk /az értelmezési tartomany ugyanis
0 és n kozé esik/, s V/-nél folytatja.

V / A futtatds befejezését és a feladat elvégzését jelzi a FINISHED
kiiras Teletype-on.

4.6 £uttatasi_mintagélda

Mintapéldaként ugyanazt a feladatot valasztottuk, amelyet el6z6 1 koz-
leménylunkben hasznadltunk. Ennek egy részt az volt az oka, hogy a két mddszer
teljesitbképességét akartuk Osszehasonlitani, masrészt mindenképpen egy realis
/nem elvi/ példan akartuk a médszer hasznalatat bemutatni.

Analitikai feladatoknal &altalaban a kalibracidés godrbéket ismert koncent-
racioju mintak segitségével készitik. Els6 l1épésként megmérik az egyes minta-
kat jellemz6 mérBszamokat /abszorbancia, T%, Irel,stb./. A cél olyan tablazat
eléallitasa, amely a mér6szadmok fuggvényében tartalmazza a koncentracid-érté-
keket. Mivel az ortogonalis /GRAM/ polinom koézelités csak ekvidisztans x-koor-
dinadtdk esetén hasznalhat6, az inverz fittelési eljarast célszerd alkalmazni a
tadblazat készitéséhez.

A mintapélda bemen6 adatait a "Futtatasi eredménylap’™ PRINT INPUT tabla-
zata tartdlmazza. A 16 bemen6 adat nem jelent meméria korlatozast. Ezért a tel-
jes E matrixot felépithetjik.

A 4. abran tiuntettik fel a polinom egyltthatdokat és a p ill. y értéke-
ket a polinom fokszam fuggvényében a teljes vektortérre kiterjed6en. Az abra
alapjan a kovetkez6 altalanos megallapitasokat tehetjuk:
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m abra: A direkt fittelés polinom egyltthatdoi /felsd abra/
a P és Y paraméterek /als6 abra —— ill. -——
gorbe/ valtozasa a fokszam flggvényében
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(1) Az egyitthato értékek oszcillacidja a fokszam fuggvényében az orto-
gonalis polinomok sajatsadga. A fokszam novekedtével az oszcillaciok
amplitudoja csokken /lasd a 4. abra fels6 részén a szaggatott vona-
lakat/ .

(it) Az 1. abra polinom figgvény-alakja és a 4. abra egyltthaté vektora-
nak goérbéje alapjan vilagos, hogy egy adott fokszamu polinom vektor
relativ hozzajaruldsa a fittelt értékhez az x-koordinata értékének
figgvénye. Ha m« n, akkor +a és -a kozott valtozik a hozzajarulas,
mivel az ortonormalt E3-vektorok széls6 értékei +1 és -1 /de nem éri
el a -1-et, ha j paros szan/.

A p fTiggvény lefutasaban rendszerint 4 kitintetett pontot kildénbbéztet-
hetink meg!

Analitikai kozelités: A p fluggvény meredeken csdkken az analitikai fit fok-
szamaig, majd a valtozas lelassul /nem szignifikans/. A 4. &abran ez a masodfo-
ku polinomnal lokalizalhato.

1. matenatikai kozelités; Ujabb kevésbé meredek csékkenés utan minimum vagy
ismételt ellaposodas jon létre, amelyet Kkis amplitdddéju /rendszerint nem szig-
nifikans/ oszcillaciok kovethetnek. A 4. abran a 6-odfoku polinomnal jeldlhet-
Juk ki a helyét.

2. matematikai kozelités: Az a pont, ahonnan a hibapraméterek értéke gyorsan
zérora csokken. A 4. abran ezt a pontot a 12-ed foknal talaljuk.

Tokéletes kozelités: A teljes reprezentacidhoz tartozik, amely az input-adato-
kat hibatlanul megadja.

A p - és y -fuggvények altaldban hasonlé lefutdsuak. Az utdbbin rendsze-
rint Kisebbek az oszcillaciok és talan az analitikus /vagy gyakorlati felhasz-
nalé/ szamara tobbet mond, mint a p-figgvény, mivel a szdérasértékben a joésagi
kritériumot erf6sen torzitdé hatasokat is figyelembe lehet venni.

A masodfokl TFfittelés eredményét kiiratva /RESULTS OF FITTING tablazat
a futtatasi eredménylapon/, lathatjuk, hogy Y-értékek mindenidtt a szignifi-
kancia hataron belil vannak, azaz a fittelt és a mért értékek a kisérleti sz6-
rason beliul megegyeznek. Ennél jobb eredményt nem lehet sem varni, sem elérni,
amit igazol is a Y“flggvény masodfok feletti lassu, jelentéktelen valtozéasa.



A véazolt meggondolasok alapjan a masodfoku kdzelitést fogadjuk el meg-
oldasnak. Ebben a kozelitésben kiszamoltuk az interpolalt adattémbét, s a kis
koncentraciok tartomanyat /ahol a legrosszabb az egyezés/ kitabellaztunk a
"Tesztfeladat direkt fittelése" cimli tablazatban.

Ugyancsak a masodfoku koézelités szamitott adattémbjét rajzoltattuk ki
az ICA-70 plotterével /5. abra/, amely a teljes fittelt fluggvényt tartalmazza
0.1l-es felbontidsban /RESOLUTION = 0.1/. A szamitott értékeket a mérési eredmé-
nyekkel felilirtuk a MERGE eljaras segitségével. A fittel6 egyenletet az 5.
abra alapjan tokéletes megoldasnak tekinthetjik, mivel a szamitott gorbe min-
denitt a -3a értékek kozott halad, s igy a mért és szamitott értékek eltéré-
se sehol sem szignifikans.

A direkt fittelés interpolacids tablazatabol lathaté, hogy a 0.1l-es fel-
bontas nem elegenddé ahhoz, hogy a tablazatban minden lehetséges - szignifikan-
san kilonboz6 értékekhez tartozdé - mliszer koordinata érték elé6forduljon. A fel-
bontas tovabbi novelése célszeritlen, mert a magasabb értékeknél feleslegesen
finom ez a 1épéskdz /tobb fuggetlen valtozéhoz ugyanazok a szamitott értékek
tartoznak/. Ezért elbnybds az inverz Tlggvény Fittelését eldallitani, amellyel
biztositani lehet, hogy minden szignifikansan kilénb6z6 mérési adathoz hozza-
rendeljuk a fittelt értéket.

Példafeladatunknak el8allitottuk az inverz fuggvényét a masod-, 6-od-
és ll-ed-foku kozelitésbdl nyert polinommal az input-adatoknak megfeleld szamd
pontban. Mindharom inverz figgvényt kozoljuk /lasd a 4.62-4.65 pontokat/. Az
INVERSE INPUT téablazatokban lathatjuk, hogy a magasfoku koézelitések erfs tor-
zitasokat tartalmaznak a kisérleti gorbe kezdeti - kvazi-linearis - szakaszan,
amit a legjobban a masodfoku kozelités ir le a legjobban. Magasabbfoku flggvé-
nyek inverzeit interpolalva ezen a szakaszon negativ értékeket kapunk. /A nega-
tiv szakasz hossza aranyos az inverz Tfuggvény el8allitasara szolgaldé polinom
fokszaméaval ./

Mindharom, el&éallitott inverz fuggvényt megfitteltik. A P-fliggvényeket
a 6. abran tuntettuk fel, amelyr6l megallapithatjuk, hogy ezek sokkal kevésbhé
tagoltak, mint a direkt fittelés p-fluggvényéé. A 6. abra mindharom gorbéje
- a harmadfoku koézelitésig lényegében egyitthalad. A harom koézelitésbdl a leg-
célszeribbnek latszik elfogadni a masodfokl inverz Tflggvény negyed-/vagy o6toéd-/
foklu kozelitését.

Az inverz Tittelés rész-szamitasait nem kozoljuk, csupan az interpola-
cids tablazatot, amelynek értékei igy Osszehasonlithaték a direkt fittelés
tadblazatos értékeivel. Az eredmény analitikai szempontbdl kifogastalannak mi-
nésithetd.



5- dbra A példafeladat masodfoku fittelése, a szoras értékekkel
/A = abszorbancia, C = koncentracidé/
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6. abra: A p érték valtozasa a fittelS polinom fokszamanak
fuggvényében 2 /-—/, 6 /-—-/ és 11 —-edfoku
kozelitések invertalasa esetén.
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Az inverz fittelés tapasztalatait a kdvetkez6kben foglalhatjuk 6sz-

sSze:

() Az inverz fuggvényt lehet6leg az analitikai vagy az 1. matematikal
kozelités-b6l allitsuk elé. Nagy adatpontszam esetén se lépjuk tul

a tizedfoku kozelitést.

(i) Ha a direkt fittelés analitikai szempontb6ol nem elfogadhaté, akkor
inverz fittelés esetleg célravezetd lehet.

(iii) Az inverz fuggvény Tittelési fokszamat igyekezzunk minél kisebbre
venni a nem szignifikadns eltérésen belul.



4.61 Futtatasi

Direkt-fittelés:

G

ORTHOFI

Tl TL.Es

T

ORTHOFIT GO TEST

@

CLEAR #
DATA POINTS5= 15

FIRST Xe 0»

DATA IN
0

10
20
30
A0
50
60
70
30
90
100
110
120
130
1A0

PUT

DX= 10

Y= 0/

Y= 27 O»
Y= A3 3/
Y=7 1A,
Y=9 00,

Y=
Y=

1000;

1250.»

1A00»
15 25»
15 25»
17 00»
177 O»
18 2A»
187 O»
19 10»

MAXIMUM DEG REE=
FITTING TIME
INPUT? YES

PRINT

NR

CO®NOU >PW NR O

=

X

0-
10.
20.
30.
4 0*
50«
60«
70.

9 O*
loC.
110.
120.
130.
1A0.

1A

000
000
000
000
000
000
000
000

. 000

000
000
000
000
000
000

eredménylap

SD= 20»
SD= 23»
SD= 25»
SD= 27»
SD= 27»
SD= 31»
SD= 33»
SD= 3A»
SD=335»
SD= 36»
SD= 37»
SD= 38»
SD= 38»
SD= 39»
SD= 39

TABLING TIME;

0 168

0» 000
27 0« 000
A3 3. 000
71 A.000
900* 000
1000* 000
1250. 000
1A00. 000
1525. 000
1525.000
1700« 000
177 0. 000
182A- 000
1870- 000
19 10. 000

SEC

131 SEC

SD

20- 000
23. 000
25* 000
27. 000
27. 000
31.000
33. 000
3A.000
335.00
36« 000
37.000
38.000
38« 000
39« 000
39.000



MODIFY
MOC 0) - YC1) - "ARC 2)? 5\ 1
1=5/ Y= 1060
MO(0) - YC1) - "ARC2)? 2
1= 4/ SD= 29
MOC9) - YC1) - VARC2)? €
1=3/ SD= 35
9
MOC 0> - Y( 1) - VAPC2)? 1
1=9/ Y= 1625
MOCO) - YC1) - PARC2)? 0
PRIMT IMPUT? YES
MR X y
0 0. 000 0. 300
1 10. 000 270. 000
0 20. 000  483. 000
3 30. 000 714.000
40. 000 900. 000
5 50000 1060* 000
6 60» 000 1250.000
7 70« 000  1400. 000
8 80* 000 1525. 000
9 90. 000 1625. 000
10 100. 000  1700. 000
11 110. 300 177 0. 000
12 120. CO0  1825. 000
13 130. 000 137 0. 000
14 140. 003 19 10. 000
TYPE RESULTS? MO
OT1 DEGREE? YES/
COEFF. = . 122313E+ C4 RO =
1TH DEGREE? YES/
COEFF. =-.9427 25E+ 03 RO =
2Til DEGREE? YES/
COEFF. =-. 269 473E+ 03 RO =
3TH DEGREE? YES/
COEFF. =-, 56778 2E+ 31 RO =

39

SD

20. 300
23. 300
25. 000
27. 000
29.000
31.000
33. 000
34« 000
35. 000
36000
37.000
33.000
38.000
39.000
39.003

* 336 14 1E+ 06

. 2519 33 E+ 05

.162197E+03

. 162364E+03

AV.

AV.

AV.

AV.

51GMIF .= . 242772E+ 32
SIGMIFe= .545743E+01
SIGMIF .= .459571E+00

SIGMIF .* «450231E+ 00



4Til
COEFF.

5TH
COEFF.

6TH
COEFF.

7TH
COEFF.

3TH
COEFF.

9TH
COEFF.

10TH
COEFF.

11TH
COEFF.

12TH
COEFF.

13TH
COEFF.

14TH
COEFF.

COEFF

DEGREE? YES/
= _7379S6E~01

DEGREE? YES/
=-= 637303E+ 01

DEGREE? YES/
=-. 304900E+ 01

DEGREE? YES/
= «959638E+ 00

DEGREE? YES/
= «361530E+00

DEGREE? YES/
=-.617341E+00

DEGREE? YES/
=—= 351723E+00

DEGREE? YES/
=-.7467 11E-01

DEGREE? YES/
= 123034E-02

DEGREE? YES/
= .787380E-02

DEGREE? YES/
= .346351E-03

ICIENTS

RO

RO

RO

RO

RO

RO

RO

(]
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- 144005E+ 03

= 10453 OE+03

*934233E+ 02

= 100231E+03

- 113799E+03

=972667 E+ 02

*494342E+02

«401967E+02

-602051E+02

-280747E+02

AV- SIGN IF.

-449 057 E+00

AV. SIGNIF.= «383354E+00N

AV. SIGNIF-= _363609E+ 00
AV. SIGNIF. = =764559 K+00
AV. SIGNIF.= _36749 3E+00
AV. SIGNIF.= .33 1935E+00

AV. SIGNIF.= <29 1050E+ 00

AV. SIGNIF.= _232531E+0G

AV. SIGNIF.= «232672E 00

AV- SIGN IF. = «270544E+00

0s «122013E+04-.942725E+03-. 269473E+03-. 5677S2E+01 .7379B6E+0 1

5s-. 687303E+01-. 304900E+01
108-. 3517 23E+00-. 7467 11E- 01-. 123034E- 02

-959638E+00

- 36 1530E+00- .6 17 34 1E+ PO
-737330E-02 .34635 IE-03
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DEG I?EE= 2t

RESULTS OF FITTING

< Y FI'T Y-FI'T | SIGNIF
*« 000000E+ 00 *« 000000E+ 0O « 79 3524E+ 01 79 3524E+ 01 0 -+ 3967 62E+00
. 100000E+ 02 .270000E+ 03 . 253 099E+ 03 . 119012E+ 02 1 .517443E+00
« 200000E+02 «483000E+ 03 . 49 049 5E+ 03 -*74946 3E+01 2 . 299785E+00
.300000E+02 .7 14000E+ 03 «705123E+03 « 38769 5E+ 01 3 . 3287 76 E« OB
*«400000E+02 *9 00000E+03 *901934E+0 3 « 198401E+ 01 4 . 634 141E-01
. 500000E+ 02 *+ 106 O00E+ 04 « 108103E+04 210774E+02 5 . 6799 16E+00
*« 600000 E+02 « 125000E+04 e 12424 OE+ 04 * 759644E+ 01 6 . 230195E+00
*700000E+ 02 « 140000E+ 04 *« 133 596E+ 04 * 14037 4E+ 02 7 « 4123 6 3E+ 00
+300000E+ 02 « 152500E+ 04 ¢ 151 175E+04 . 13246 3E+ 02 8 « 373467 E+00
*900000E+ 02 . 162500E+ 04 *« 16 1973 E+ 04 «522241E+01 9 * 145067 E+ 00
. 100000E+ 03 . 170000E+ 04 . 17 1003E+ 04 100339 E+ 02 10 27 1187E+00
. 110000E+03 . 177 O00E+ 04 . 178 252E+ 04 125230E+02 11 329 55 1E+00
« 120000E+ 03 « 182500E+04 . 133724E+04 122446E+ 02 12 322227 E+ 00
. 130000E+ 03 . 187000E+04 . 137420E+ 04 4 193 49E+ 01 13 . 107653E+ PP
. 140000E+ 03 . 19 100 OE+ 04 . 189 339 E+ 04 . 166145E+ 02 14 . 4260 13E+ 00

RO

.934233E+02

AV. SIGNIF.=

RO . 162197E+ 03 AV. SIGNI F. = . 45957 1E+00
DEG REE= 6»
RESUL TS OF FITTING
X Y FI'T Y-FI'T | SIGN IF

*«000000E+00 « 000000E+ 00 2347 51E+00 . 2847 51E+ 00 0 142375E-01
* 100000E+ 02 «270000E+ 03 . 263073E+03 . 192230E+ 01 1 *335733E-01
.2 00000E+02 «48 3000E+ 03 *494166E+03 11 1662E+02 2 446643 E+00
«300000E+02 *7 14000E+ 03 .700101E+ 03 . 13899 2E+ 02 3 .514734E+ 00
*+400000E+ 02 *9 00000E+ 03 .894597E+ 03 . 54028 3E+0 1 4 *« 136 305E+ 00
*500000E+ 02 *« 106000E+ 04 « 1073 05E+04 13C525E+ 02 5 -« 532333 E+00
*600000E+ 02 « 125000E+04 . 12467 OE+04 . 330347E+01 6 . 1001 05E+00
«700000E+ 02 . 140000E+ 04 « 13958 0E+04 . 41997 1E+401 7 . 123521E+PO
*3 0030CE+ 02 « 152500E+04 . 152195E+04 .305347E+01 3 . 8724 19E- 01
*900000E+ 02 * 162500E+ 04 « 162437 E+ 04 * 629639 E+ 00 9 . 1749 00E-01
. 100000E+03 . 17 0000E+ P4 . 170535E+ 04 . 534766E+ 01 10 144531E+00
. 110000E+ 03 . 177 OOOE+ 04 . 176966E+ 04 *« 341 309E+00 11 .393 130E-02
. 120000E+ 03 « 182500E+04 . 18231 OE+ G4 . 189551E+01 12 .493813E-01
« 130000E+ 03 «+ 187000E+ 04 . 137009 E+04 . 895996E- 01 13 . 229 743E- 02
« 140000E+ 03 *« 191000E+ 04 « 191027E+ 04 -+ 266602E+ 00 14 -.63 3594E-02

. 368609E+0P



££GREE= 11»

RESULTS OF FITTING

Y

-OOO000E+ 00
= 100000E+ 02
=200000E+ 02
-300000E+02
=400000E+ 02
-500000E+ 02
=600000E+ 02
«700000E+02
-SO0000E+ 02
=9 00000E+ 02
- 100000E+ 03
= 110000E+ 03
- 120000E+ 03
- 130000E+03
- 140000E+ 03

DEGREE=- 1

Y

=000000E+ 00
=27 0 000E+- 03
=483000E+ 03
= 714000E+03
=900 000E+ 03
-106000E+ 04
-125000E+04
= 140000E+ 04
= 152500E+ 04
. 162500E+04
- 170000E+ 04
-177000E+04
- 182500E+04
- 137000E+04
- 19 1000E+04

42

FIT

731930E-02
- 27 009 3E+ 03
- 432467E+03
- 7158 07E+03
- 895969 E+03
- 1066 07 E+ 04
- 124404E+ 04
- 140303E+04
- 15253 OE+ 04
- 16 2205E+ 04
= 17027 3E+ 04
- 1763 53E+ 04
- 182549 E+ 04
m 18699 OE+04
= 19 1001E+04

RO — <4019 67 E+02

Y-FIT

7319 30E-02
—= 9326 17E- 01
-533386E+ 00
130725E+01
-403076E+ 01
—-= 606689E+01
-595947E+01
303467E+ 01
-=3 03467E+ 00
-295142E+01
27329 1E+01

- 147 437E+ 01

49 3 164E+ 00

498 388 7E-01
-.8 05664E-02

AV. SIGNIF.=

PR
NROOONOUNBAWN RO

&

14

SIGNIF

«365965E-03
-=405436E-02
-21 3354E-01
669352E-01

= 13399 2E+00
—= 195706E+00
. 18059 OE+ 00
-.892549E-01
—-. 229562E-01
.8 198 33E-01
-=738624E-01
-38799 1E-01
-. 12978 OE-01
252279 E-02
-.206580E-03

. 28:2531E+00



INVEH2 FIT? YES

DEGTEE= 2

VAI' T #

« 100000E+ 02
1 «523590E+01
1 .506434E+01
1 «504333 E+01
1 «304769E+01

. 150477E+02
2 . 107 04 OE+ 02
2 . 106 149E+02
2 . 106 13 1E+02

.206131E+02
3 «165112E+ 02
3 « 164197E+02
3 .164177E+02

©264177E+02
4 .2259 11E+ 02
4 . 22497 6E+ 02
4 2 24953E+02

. 3249 53E+ 02
5 239359 E+02
5 .233910E+ 02
5 .'23333 5E+02

*« 3S3335E+ 02
6 .357493E+ 02
6 <356 549 E+ 02
6 .356520E+02

.4S6520E+02
7 .429547E+02
7 .423622E+ 02
7 .42359 1E+02

IMVER3

z
Py

e
WNPOOWNOODWN RO

[N
~

INPUT

X

0.000
136. 429
27 2*3 57
409. 236
545.7 14
632. 143
313.571
955. 000

109 1. 430
1227.360
1364. 290
1500.7 10
1637.140
177 3. 570
19 10.303

4.62 Masodfoku

y

0. 000

5. 043
10. 6 13
16.413
22- 495
23.333
35-652
42. 359
50. 6 10
59.051
63* 407
79.062
91.73 0
103.6 13
140. 000

tott inverz fuggvény

. 52359 1E+ 02
3 5069 91E+02
3 .506 136E+ 02
3 +506 102E+ 02

*606102E+ 02
9 .59 124 0E+ 02
9 .59C544E+02
9 .590512E+02

.69 05 12E+ 02
10 .634440E+ 02
10 .63 409 3E+ 02
10 <63 407 3E+ 02

. 73407 3E+ 02
11 .7901 42E+ 02
11 79 0533E+02
11 .790621 E+02

*8906 2 1E+ 02
12 .9 15001E+02
12 .9 175 06E+02
12 .9 17769E+ 02
12 .9 17796E+02

+ 10173 OE+03
13 . 107 4 45E+ 03
13 . 103 405E+ 03
13 . 103 53 0E+03
13 . 103612E+03
13 . 103613E+03

5D

.4660
. 6359
.3325
979 1
. 1257
27 23
. 4133
.492 1
5654
6337
. 7120
.7 353
.7353
2.3536
2- 3536

NNNROMNONNNOMNNR B b

fittelésbol

szami-



INVER’ FIT? YES

DEG REE= 6
WAI' T #

.1 00000E+02
1 .503914E+01
1 +433432E+01
1 «432052E+01
1 .431977E+01

. 148 193E+02
2 . 104076E+02
2 « 102079 E+02
2 . 10193 2E+02

. 20193 2E+ 02
3 « 162472E+02
3 .16 107 1E+02
3 .161013E+02

. 261 013E+02
4 «225327E+ 02
4 «224406E+02
4 . 22433 1E+02

* 32433 1E+02
5 +29 167 3E+ 02
5 .29 1038E+ 02
5 «29 1026E+ 02

.391026E+02
6 ¢« 360340E+ 02
6 .360299E+02
6 *360239E+02

«460239E+02
7 .43 28 03E+ 02
7 «432209E+02
7 .432197E+02

.532197E+ 02
3 .508 328E+ 02
3 507609 E+02
3 507588 E+02

.607583E+02
9 *589 124E+ 02
9 . 588 316E+ 02
9 53328 2E+ 02

* 638 28 2E+ 02
10 «678 267 E+02
10 <677 626E+ 02
10 677 58 5E+ 02

e 77753 5E+02
11 .78 1357E+02
11 781714 E+02
11 .731747E+ 02

.88 1747E+02
12 909649 E+02
12 «9 13596E+02
12 .914167 E+02
12 .914 249 E+02

* 101425E+ 03
13 . 108859 E+ 03
13 « 110327E+ 03
13 . 1106 12E+03
13 . 110667E+ 03
13 « 110677E+ 03
13 « 110679E+ 03

INVERZ INPUT

NR X
0 0. 000
1 136. 429
2 272.8 57
3 409. 236
4 545.7 14
5 68 2. 143
6 818. 57 1
7 955.000
8 109 1. 430
9 1227. 860
10 1364. 290
11 1500.710
12 1637-140
13 177 3. 570
14 19 10. 000
MODIFY

Y

0* 000

4.820
10. 198
16. 102
22. 438
29. 103
36. 029
43. 220
50. 759
58. 8 28
67.759
78. 175
9 1. 425
110. 679
140* 000

NOC0) - Y(1) - VARC2) ? NO

PRINT INPUT? NO

TYPE RESULTS? NO

4.63 6-odfoku Fittelésb6l szamitott
inverz fuggvény

SD

1. 4660
1. 68 59
1.8 325
1.979 1
2.1257
2. 2723
2.4188
2.4921
2. 5654
2.6387
2-7 120
2.7353
2. 7853
2.3 586
2. 8536



INVERZ FIT? YES

DEGREE= 11

-100.000E+02

<505 116E+ 01
-35P961E+01

-294971E+01

275 27 6E+ 01

«268433E+01
=266 153E+01
*265 365E+ 01
=265095E+01
=265 00 2E+ 01
«264971E+01

RPRRRRRPRRPRPP

- 126497E+ 02
2 «10233 OE+02
2 «101954E+02
2 _101323E+ 02
2 «1013 04E+ 02

-201304E+ 02

- 165513E+02
.17 1149E+02
= 170030E+ 02
- 170245E+ 02
= 170203E+ 02
-170211E+02

WWwwww

«270211E+02
4 «226400E+02

4 . 225325E+ 02

. 325325E+ 02
5 .237 402E+ 02
5 .23419 0E+ 02
5 .233937E+02
5 «23 3913 E+02

. 3339 13E+ 02
6 *3569 17E+ 02
6 .354731E+02
6 <354536E+ 02
6 -354513E+02

*454513 E+ 02
7 .435336E+3P

«535336E+ 72
3 «513744E+02
3 .514325E+02
3 «514303E+02

45

464

11-edfoku Fittelésbbl szamitott

inverz Tfuggvény

-6 1430SE+02

9
9
9

»59 127 5E+ 02
«59G74 6E+ 02
«5907 37E+ 02

.69 07 37E+ 02

10
10
10
10

67493 OE+ 02
=67 3614E+ 02
«673501E+02
«67 349 2E+ 02

«77 349 2E+ 02

u

. 776663E+02

11 .777 104E+ 02

n

«777166E+02

.377 166E+02

12

.9 1237 1E+02

12 .9163 12E+ 02

12
12

-9 17357E+ 02
9 17424E+02

- 1P174 2E+03
13 .1P9 210E+03
13-1 1P559E+03
13 «1103 POE+03
13 .1 10343E+03
13 -1 103 50E+03

INVERZ INPUT

MR X
0 0. 300 0. 030
1 136.429 2. 650
2 272.357 10. 130
3 409.236 17-021
4 545.7 14 22.533
5 63 2. 143 23. 392
6 313. 571 35.452
7 95 . OP3 43. 539
3 109 1. 430 51. 431
0 1227.360 59.074
10 136 4. 290 67.349
1 1500. 7 10 77.7 17
12 1637. 143 91.7 42
13 177 3. 572 113. 353
14 19 10. 000 140.003
MODIFY
UUCP) - Y< 1) PARC 2) ? NO

PRINT 1IPUT? JO

TYPE RESULTS? N9

DEGREEs»- !

SD

1.4660
1. 6359
1.3325
1-979 1
2- 1257
2. 2723
2. 4133
?.4921
2. 5654
2* 6337
£=7 1PP
2.7353
2-7353
2. 3536
2.3 536
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4.65 Az Inverz TfTuggvény Tfittelésével nyert értéktablazat
2001 FY
NOCO) - Y(D - VARC 2 ? NO
PRINT KJPUT? "D

TYPE RESULTS? MO

OTH DEGREE? YES,
COEFEe* _506334E+ 02 RO = <1657 15E+ OA AV. SIGNIF.= _134731E+02

1Trt DEGREE? YES,
COEFF. =-.6177 13E+02 no = «107402E+03 AV. 5IGNIF-* _414995E+R1

2Til DEGREE? YES,
COEFF.= «155753E+ 02 no = =257 150E+02 AV. SIGNIFY _139254E+01

3TH DEGREE? YES,
COEFF. =>-.670203E+01 RO = «343725E+01 AV. SIGN IF. * «1P6220E+ C1

4TU DEGREE? YES,

COEFF. = .3137 13E+ 01 RO -272566E+01 AV. SIGMIF. -6097 14E+ 00

5TU DEGREE? YS\ES,
COEFF.*-_134111E+01 RO * .913170E+ 00 AV. SIGNIF.

-4069 10E+ 30

6TU DEGREE? MO,
COEFFICIENTS

Os .506334E+ 02-. 6 177 13E+02 . 155753E+ 02-. 670203E+01 .313713E+P1
5«-. 134111E+01

DEGREE* 5

RESULTS OF FITTING

X Y FIT Y-FI' T 1 SIGN IF
=000003E+ 00 -0OO0O0O0OOE+ 00 -+413577E+00 -413577E+ PO 0 - 235529 E+00
-136429E+03 504769 E+ 01 -579613E+01 -.748446E+00 1 -.443954E+ 00
.27 2357E+ 03 -106131E+02 - 1088 56E+02 - .27 2465E+00 2 -= 148683E+ 00
-409236E+03 - 164177E+02 - 160554E+02 - 362353E+ 00 3 - 13309 6E+00
-545714E+03 - 224953+ 02 -213901E+02 =605267E+ 00 4 - 2347 44E+CO
.63 2143E+ 03 -238335E+02 -2352 13E+ 02 = 36669 9E+00 5 - 16133 IE*00
-3 1357 1E+03 *356520E+ 02 -357990E+02 -. 147003E+ 00 6 -.607740E-C1
=955000E+ 03 -423 59 1E+02 434557 £+02 -. 596642E+ 00 7 -.239409E*00
- 109 143E+ 04 -5061 02E+ 02 .512796E+02 -= 669434E+ 00 3 -.260942E+PC
- 122786E+04 -590512E+ 02 5923 16E+02 -. 230423E+ 00 9 -.373230E-B1
-136429E+04 -08407 3&+ 02 =67 8640E+ 02 -543223E+00 10 -2003C2E+ 00
- 15007 1E+04 -790621E+02 - 779399E+ 02 - 107217E+01 11 .334935E+ 00
- 1637 14E+04 -9 17796E+ 02 -9 13515E+02 -423 101E+00 12 - 15369 3E+00
- 177 357E+04 - 123613E+03 -110539E+03 -. 192123E+01 13 -. 67 2P96E+ 00
- 19 1000E+04 - 14000CE+ 03 - 139210E+03 - 739764E+ 00 14 -27627 3+ 00

RO = .91817 OE+ 00 AV.5IGMIF. = .4069 10E+ 00
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5. Kodszonetnyilvanitas
A szerz6k ezuton mondanak kdszdnetét Hegedlis Csaba matematikusnak a

kézirat lektoralasa soran nyldjtott hasznos észrevételeiért és Nagy Zsuzsanak
a kézirat gondos nyomdai elb6készitéséért.

6. Irodalom

[1] Sz6ke J.: Adatfeldolgozas 12. Mérési eredmények legkisebb négyzet Fitte-
lése polinomokkal. KFKI-Report 1977-3

[Z1 M.E.Magar: Analysis in Biochemistry and Biophysics.Academic Press, New
York, 1972. 119. old.

[3] Cs.J.Hegedils: Fitting with Orthogonal Functions. KFKI-Report 1974-34

[4] A.Ralston: Bevezetés a numerikus analizisbe. Mliszaki Konyvkiad6é, Budapest,
1969.

[51 W.E.Milne: Numerical Calculus. Princeton University Press, Princeton,
1949.

[6] M.Abramowitz and I.A.Stegun: Handbook of Mathematical Functions. Dover
Publications Inc., New York, 1968. 171. old.

[71 Sz6ke J., Mészaros Gy. és Hargitai Cs.: Adatfeldolgozas 15. Kisérleti
szinképek jel/zajviszonyanak javitasa ortogonalis polinom simitassal.
KFKI-Report 1979-(El6késziletben)



7. FUGGELEK

F-1 A 15 elemes vektor teljes P-matrixa

r ANTNr;
L 0] 1 2
0 100000E+ 01 <=100000E+ 01 . 100000E+ 01
1 100COOE+01 <857 143E+00 -571428E+00
g 100000E+01 .7 14236E+00 .20379 1E+00-
3 1POPOOE+01 .57 1429E+ 00- =879121E-PI-
4 1000POE+ O! /42357 1E+00- .313681E+ 00-
5 100000E+ 01 .2357 14E+ 00- =43 3516E+ 08-
6 100000E+01 . 142357E+ 00- =5324 17E+ 00-
7 10000.0E+ 01 -OOOOOOE+00-=61533 5E+00
8 100COOE+ 01-. 1423 57E+ 00- .532417E+ 00
9 100000E+ 0 1- . 2357 14E+ 00- . 433517E+ 00
10 1POOOOE+ 01-.42357 1E+ 00- . 31363 1E+ 00
11 100GOOE+01- 5714 29E+00-<379121E-C1
12 10000 OE+ 01-. 7 14236E+00 .20379 1E+0C
13 100000E+ P 1-. 357 143E+00 .57 1423 E+0C-
14 10000 OE+ O1-= 10000SE+ 31 = 100000E+01-

o

MATRIX

-

5 6 7

O =10000CE+ 01 . 100000E+01 . 100000E+01

1- - 114236E+01-. 200000E+30OBO00E+ 01-
2- -978 02 1E+00-. 3346 14E+ 0807 69E:+01
3- .439553E-0 1 . 123077E+@3346 1E+01

4 «750249E+00 . 137762E+01
6 .674325E+00-.374125E+00- =192303E+ei
7 .0O0OOOOE+00-. 139360E+01 <000000E+00
8- -674325E+ 00- «374126E+ @92303E+01
9- _999001E+00 .349650E+00

10-. 750249E+ 00 . 137762E+01-

11 «439558 E- 01 «123077E+01- .23346 1E+01

12 .978 02 1E+ 00-. 3346 14E+00- . 130769E+01

13 .114236E+01-.200000E+01 .300000E+ 01-

14-. 100000E+0 1 . 100030E+ 01-=100000E+01

-230763E+00-.
5 «999 00 1E+00 .349650E+00- = 192388 E+0 1-.

= 100000E+01

- 100000E+ 01

- 1428 57 E+ 00- .423 57 2E+ 00
. 3346 15E+00- =363 132E+ 00

=637 36 2E+ 00- .
.670329E+00- .

.533461E+30
-296703E+00
- 000000E+ 00
-296703E+ 00
=533 46 1E+00

=67 0329 E+ 00- .

703296E+0B
243 751E+00
.250749E+CP
.620379E+ 80
. 75524 5E+ 00
-6C0379E+ 00
-250749E+00
243751E+00

-637 36 2E+ 00- . 703296E+ 00
- 3846 16E+ 00- «363132E+PO
- 142357E+00- . 42357 2E+ 00

- 100 O00E+ 01

= 100000E+01

= 10COO0E+ 01

= 100000E+01

-414235E+01- . 542355E+01
-456044E+ 01 .990108E+01
-172527E+01- =373 022E+01

302198E+01
= 137363E+01
. 3846 15E+01

341753E+01- . 724175E+01

. 274725E+01
-741757E+01
. 000000E+00

- 137363E+01- .74 1757E+01

- 192308E+01-. 302197E+01-.
-230763 E+00-. 34 1758E+01

- 172527E+01

274725401
-724175E+01
«37302F.+01

-456044E+01- .990109E+01

- 41423 5E+01

-542355E+01

< 100000E+ 01~ . 100000E+ O1



I MATRIX
L 10

O «100000E+ 01

1-.685708E+01-

2 «179230E+02
3- = 139450E+ 02-
4- _174724E+01
5 _ 172303 E+ 02

49

= 1000BOE+01 . 100000E+ 01 = 100000E+0 1 = 100000E+ 01
-842332E+01-.131415E+02-_1 1987 1E+02- = 137 33 3E+02
.292356E+02 =447 133E+02 «649970E+02 .909545E+02
- 50357 1E+ 02-. 109428E+ 03- . 207999E+ 03- « 36 3983 E+ 03

-361423E+02 . 152423E+03 «423999E+03 . 130099E+ 04
- 172357E+02-.927142E+02-_ 57 1999E+03- . 200200E+ P4

6- .2967 O5E+ 00- . 424235E+02-. 51857 OE+C2 «429000E+03 . 300299E+04

7- . 166154E+ 02
8- .296708E+ 00

9 . 172308E+ 02-.

- O0OO000E+ 00 . 132000E+ 03 =0000BOE+00-. 3432BOE+C4
-424235E+ 02-. 51857 OE+ 02—-= 429 O00E+ 03 . 300299 E+ 04
172357E+02-. 927142E+ 02 .57 1999E+03- . 200200E+04

10-. 1747 24E+ 01- .36 1423E+ 02 . 152423 E+03-. 428993E+03 e 100099E+ 04

11-. 189450E+ 02
12 _179230E+02-
13-. 685709E+ 01

14 *100000E+01-.

-50357 1E+02-. 109423E+ 03 .207999S+03- «363938E+03
- 292356E+02 _447 139E+02-= 64997 4E+02 <909 595E+02
.842336E+01-.101417E+ 02 . 119391E+02- « 137776E+ 02

100000E+ 01 . 100000E+01-. 100000E+01 . 100000E+01-
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F-r A 15 elemes vektor Q-matrixanak diagonalis elemei

DIAGONAL ELEMENTS OF Q MATRIX
GKL>L)

- 150000E+02
-57U23S+01
-AA3351E+01
-A30376E+01
- 6A535AE+01
- 105603E+02
- 203A99E+02
- A96922E+ 02
- 1AAO66E+03
515603E+03
- 2332A9E+ OA
- 133A23E+05
- 11A6 13E+ 06
- 1A3579 E+ 07
- AO! 16AE+ 081

z'&‘)l@,':'awoo\lmm:DwN_o =
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F-3 A 15 elemes vektor teljes ortogonalis P-matrixa

onTn.mMoA1. P MATRIX
E 0 1 2 3 4
0 .253 199E+00 «413330E+00 .472270E+00 «456257E+00 . 393642E+ 00
1 .253 199E+ 00 .353569E+00 .269369E+00 .651793E-01- . 168 7P4E+ 00
2 .253 199E+00 «293307E+00 .986059E-01 = 17543 F&~00-- 34 1733E+0P
3 .253 199E+ 00 «239046FE+ (- .4151S3E-01 *290301E+00-+276347E+00
4 _253 199E+ 03 . 179 234E+ 00- . 150504E+ 00 .305342E+ 00- .979 183 E -01
5 .253 199E+00 . 119523E+ 00~ .228350E+ 00 .245677E+00 +937 053E-0O1
6 .253 199E+03 .597615E- 0l- .275C59E+00 e« 135373E+00 +244207E+ CO
7 .253 199E+00 «000000E+ 00" .290623E+00 .000O00OE+ 00 . 297296E+ 00
5 @253 199 E+ 00-= 597614E-C1- .275059E+00 . 135373E+00 . 244207 E+00
O _.258 199E+ 00- . 119523E+00- .22335 1+ 00 <24567 7E+00 .937054E-01
10 .258 199E+00- . 179 234E+CO- .15P504E+00 .305842E+ 00-.979 137E- 01
11 .253 199E+00- .239046E+0C" .415133E-01 -290301E+00-. 276847E+PC
12 .253 199E+03- «2933 07E+00 .986058E-01 e 17543 3E+ PO-+ 341733E+PO0
13 .258 199E+ 00- . 353569E+00 .269369E+00 .651794E-01-. 168 7P4E+PC
1A .253 199E+00- .A13330E+ 0C .47 227 0E+00 ,456257E+00 « 39 3642E+PC
ORTH.NORM. P MATRIX
E 5 6 7 3 9
X
0 «307724E+ 00 .219002E+00 .141859E+00 .333144E-01 +440395E-01
1- . 35 163 4E+ 00-. 433 004E+@@557 5E+00-. 345 159E+00- . 239 67 1E+0P
2- «30096 3E+ 00- «3423 13E-01 . 135503E+00 .379950E+00 - 436C39E+ OC
3- . 135263E-01 «269541E+B888273E+P0O . 143743E+00- = 166479E+PO
4 .23037 OE+00 .3017C2E+PO .327 365E- 01-. 2347 33E+ 00- .313923E+PC
5 3074 16E+ 00 «76574 1E- 0 1-=27 23 05E+ 00-. 251774E+ 00 . 120933E+ CO
6 .207 506E+ 00-. 19 1435E+00-. 272305E+P0O . 11444 3E+00 . 326666E4- 00
7 .000O0OOOE+ 00-. 306296E+00 .0OOO0OO0OOE+ 00 «320440E+ 00 =0000COE+00
3-. 207506E+ 00-. 19 1435E+00 .272805E+00 . 114443E+00- « 326666E+ 00
9-. 307416E+00 .765740E-01 .272305E+00-. 25 1774E4-00-. 120983E+00
10-. 230370E+00 .301702E+F0-. 327 364E- 0 1-. 2347 34E+.00 . 313923E+ 00
11 «135263E-01 .269541E+00-. + . + . +
12 .300960E+ 00- .8423 I2E-01-. ?%%%53588 . %#ggggg 8%—. 412235355 SE
13 «35163 4E+00-. 433 004E+00 .42557 5E+ 00- « 345159E+00 « 239 07 1E+ 00
14-. 307724E+00 .219002E+00-. 14 1359E+ 00 .3 33 144E- 01-. 440395E-01
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ORTH. MOUX. . P IIATRIX
L 10 11 12
X

0 .207057E-01 .349940E-02 29537 5E-02 .
299 55 3E-01-.
=533230E-01

1-. 14193 1E+00-.7 16356E-01-

2 «371109E+00 «243910E+00 13207 3E+00

3- «39227 1E+ 00-. 432254E+00- 323223E+ 00-.

4-36 1779E-01 «307 192E+ 00 450234E+ 00
5 «35677 5E+ 00 = 1469 18E+00-

6- .6 14349E- 02-= 3606 17E+ 00- 15317 2E+ 00
7- .344033E+00 «0O0O0O00OE+ 00 389894E+00
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