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REGRESNIi TECHNIKY V PROGRAMU ERA

PocitaCova aplikace pro regresni analyzu ERA (Easy Regression Analysis) byla vyvinuta
s cilem poskytnout spolehlivé a uzivatelsky jednoduché prostiedi pro tedeni véech typl
regresnich uloh, potfebnych pro komplexni zpracovani experimentdlnich dat z vyzkumu
chemické kinetiky. Zaroven byla do aplikace implementovana fada funkci, jejichz vyuziti
v aplikovaném vyzkumu bude pravdépodobné ponékud omezenéjsi, ale které jsou
potfebné pro komplexni studium problému.

1. Pouzité algoritmy a jejich vybér

Numerické algoritmy byly vybirany prfedevSim s ohledem na robustnost a spolehlivost
aplikace. Rychlost vypoctu byla az sekundarnim vybérovym kritériem, ackoliv rozhodné
nebyla opomijena. Stejna kritéria byla uplatnéna i pfi nastaveni a doladéni vlastnosti
algoritmu. Uvedené preference vychazeji z filozofie aplikace, kterda se snaZzi odstinit
uZivatele od technickych problémd spojenych s vypolty a umoznit komplexni vyhodnoceni
dat sice ne bez zakladni znalosti regresni analyzy, ale bez pozadavkl na detailni znalost
numerickych metod a programovani.

1.1. Vypocet ucelové funkce
Program ERA podporuje nékolik G&elovych funkci. Zakladni funkci je prosty soucet ¢tverct
rezidudlnich odchylek, dale jeho modifikace ve formé vazeného souctu. Matice vah
nastavuje vahy automaticky na prevracenou hodnotu rozptylu odezvy. Rozptyly odezev
jsou v uvedeném pfipadé aproximovany jejich rezidualnimi rozptyly.

Pro piipady s vyraznou vzajemnou zavislosti chyb v rlznych odezvach a méfenich
s nezndmou kovarianéni matici byl implementovan Box-Draperlv determinant Sgp,
pocitany podle vztahu
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1.2. Optimalizaéni algoritmy pro odhad parametrii

PFi volbé vhodného optimaliza¢niho algoritmu pro extremalizaci Ucelové funkce bylo tfeba
vyjit z pozadavkl na jeho vlastnosti, odvozenych od charakteru typicky fesenych systéma.
Nejddlezitéj&im pozadavkem byla robustnost metody, myslend predevéim ve smyslu
spolehlivé konvergence do globalniho minima i z relativné vzdalenych poc¢atecnich odhadd.
Dalsimi pozadavky byla jednoduchost metody a univerzalnost jejiho pouziti pro odlisSné
typy modeld. Cilem bylo predev&im nastaveni parametrl metody tak, aby byla pouzitelna
na nejriznéjsi modely bez Uprav a zmén nastaveni i za cenu mirného snizeni rychlosti
kovergence. Rychlost metody byla proto az tretim kritériem vybéru. Optimalizacni
algoritmus pro program ERA byl z vy%e uvedenych dlvodd hleddn ve skupiné
stochastickych optimaliza¢nich metod.



Optimaliza¢ni algoritmus ERA
Optimalizac¢ni algoritmus ERA je modifikaci metody Gaines-Gaddy, kterd ma pro Ucely
odhadu kinetickych parametrl nejvyvaZzenéj&i vlastnosti. Hlavni vyhodou uvedeného typu
metod je vysokd odolnost proti lokdlnim extrémim pfi zachovani velmi vysoké
konvergence do blizkosti globalniho optima.

Optimaliza¢ni algoritmus programu ERA definuje prohledavanou oblast jako
m-rozmérny hyperelipsoid s velikostmi poloos proporcionalnimi ke slozkdam nejlepsi
aproximace vektoru parametrl podle vztahu

a=k,

n

P (2]

kde a je vektor poloos hyperelipsoidu a k, konstanta iUmérnosti (viz. obr. 1). Pro pfipad
odhadu parametrt, které nabyvaji pouze kladnych hodnot (je zndmo zda je parametr
kladny nebo zaporny), coZ plati pro vét$inu aplikaci v kinetice, byla na zakladé testd
stanovena optimalni hodnota konstanty k, ~ 0.5. Uvedend hodnota postacuje pro
spolehlivou konvergenci do globalniho optima a umoznuje vysokou konvergencni rychlost.
Pro odhad parametrl s nezndmym znaménkem je potfebnd hodnota podstatné vy3&i
(ky ~ 4).
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Obr. 1 — Definice prohledavané oblasti algoritmu ERA
Poloha nahodného vybéru uvnitf prohledavané oblasti je urdena jednotkovym
pseudonahodnym smérovym vektorem v a normalizovanou vzdalenosti A od aproximace
p . Vzdalenost 1 je pseudonahodné Cislo uré¢ené vztahem

A=r” [3]
Ze vztahu [3] je patrné, Ze parametr o musi byt z intervalu (0;1), aby byly preferovany
vybéry z okraje prohleddvané oblasti a z intervalu (1;x) pro preferenci vyb&rl umisténych
blize k jejim stfedu. Plynuly narlst hodnoty parametru o je zaji$tén jeho vypoltem ze
vztahu

a)zlnN—T [4]



kde N pfedstavuje celkovy pocet vy&islenych ndhodnych vybérl z prohledédvané oblasti a

Ns pocet téch, které byly Uspésné (vedly ke snizeni hodnoty Ucelové funkce). Vyslednou

iteraCni formuli pro algoritmus ERA lze pro k-ty parametr shrnout do nasledujiciho vztahu
P = Byl + Kk avy) [5]

Vyvojovy diagram optimalizacniho algoritmu ERA je znazornén na obr. 2.
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Obr. 2 - Vyvojovy diagram algoritmu optimalizacniho ERA

Algoritmus ERA konverguje spolehlivé a velmi rychle ke globalnimu optimu az do relativni
presnosti pohybujici se okolo 0.1 % a poté rychlost konvergence dosti prudce klesa.
Protoze chyba zplsobena nepfesnosti experimentélnich dat je u typicky zpracovavanych
systémd podstatné vétdi neZ chyba odhadu zplsobena pred¢asné ukonéenou optimalizaci,
je vétsinou mozné ukoncit vypoclet jesté ve fazi rychlé konvergence. DalSi moznosti
zlepsSeni konvergence je pouziti jiné metody pro jemné dokonvergovani. Vzhledem k tomu,
Ze pro tyto Ucely jiz neni vhodné vybirat ze stochastickych metod, byla implementovana
Nelder-Meadova modifikace simplexové metody, ktera vyuziva poslednich m+1 (kde m je
pocet odhadovanych parametrll) aproximaci pro inicializaci simplexu.

Dalsi vyhodou algoritmu je relativné mald velikost prohleddavaného okoli
v kombinaci s jeho posunem okamzité po nalezeni lepsi aproximace. Uvedené vlastnosti
jsou velmi vhodné v pripadé, kdy jsou k dispozici pouze velmi pfiblizné pocatecni odhady
nékterych parametrd. Jiné metody, zejména LJ, vykazuji vyrazné snizeni rychlosti
konvergence v pfipadé, kdy je velikost prohledavané oblasti v néjakém sméru podstatné
mensi nez jeji vzdalenost od optima. ZvétSeni prohledavané oblasti je nutno obvykle
kompenzovat zvy$enim poctu vybérd v kazdém iteraénim bloku, takZe zvySeni rychlosti
konvergence priliS nenapomaha. Pro zvySeni spolehlivosti konvergence do globalniho
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optima je vyznamny i zpusob zmen3ovani rozptylu vybérd okolo nejlepsi aproximace,
misto zmény velikosti prohledavané oblasti.

1.3. Hodnoceni spolehlivosti
Pro hodnoceni spolehlivosti parametri byl implementovan vypocet konfidenénich intervalt
a prdmétd konfiden&ni oblasti do parametrickych os (konfidenéni meze).

1.3.1. Konfidencni intervaly a korelacni koeficienty
Konfidenéni interval (interval spolehlivosti) L,(px) pro parametr p, je definovan vztahem

L(p)=(p-0,ib+0p) [6]

kde o, pfedstavuje smérodatnou odchylku parametru, 5 optimalni hodnotu parametru a o

zvolenou hladinu vyznamnosti. Smérodatna odchylka parametru je uréena z rovnice
oy, =ty (NyNg =Ny )\ /o2 o (7]

kde t je kritickd hodnota Studentova rozdéleni pro hladinu vyznamnosti a a (NyNg - Np)
stupnll volnosti a o* k-ty diagondlni prvek variaéné-kovarianéni matice parametrd =.
V praxi obvykle neni k dispozici dostate¢né mnozstvi opakovanych experimentl (jsou-li
néjaké) pro urceni rozptylu zavisle proménné. Rovnéz velice zfidka je mozné urcit jeji
rozptyl z predchozi zkuSenosti, protoze je ovliviiovan mnoha faktory, zavisicimi na
zkoumaném systému i experimentatorovi. Proto se nejCastéji pouzivd odhad rozptylu
z rezidualniho rozptylu sg? podle vztahu

, s
R7NGNg =N,

2 o
oy xS

(8]

kde Sggg je soucet &tvercl rezidudlnich odchylek v optimu.

Sitka konfidenéniho intervalu odhadnutého parametru zavisi na pfisluéném
diagonainim prvku kovarianéni matice parametrd. Jeji vypocet pouZivd pouze prvni
derivace modelu podle parametrl, takZe vy3&i stupefi zavislosti modelu na parametrech se
do hodnot jejich prvkd nepromitne. Sitku konfiden¢niho intervalu proto neurcuje primo
model, ale jeho aproximace Taylorovymi rozvoji prvniho stupné v okoli optimalnich hodnot
parametr{. Proto jsou konfidenéni intervaly parametru symetrické, se stfedem v optimalni
hodnoté parametru. Z uvedeného zplsobu vypocétu a vlastnosti vyplyvaji nasledujici
omezeni pro pouziti konfidenénich intervalQ:

< Konfidencni interval je schopen presné indikovat spolehlivost parametru, pokud je
model v¢i nému linedrni.

< V pripadé nelinearniho modelu je intervalovy odhad pouze natolik presny, nakolik je
presna aproximace modelu Taylorovym rozvojem 1. stupné. Proto konfidencni interval
neni vhodnym kritériem spolehlivosti parametrt, vi¢& kterym vykazuje model silné
nelinearni chovani.

< Aproximace Taylorovym rozvojem je tim méné presnd, ¢im se provadi na SirSim
intervalu. Proto i u pomé&rn& malo nelinedrnich modeld mohou byt konfidenéni
intervaly znacné zkreslené, pokud jsou Siroké (malé mnozstvi dat, nepresna data).

Konfidencni intervaly se jako kritéria spolehlivosti vyskytuji v nejvétsi ¢asti praci.

Konfideéni intervaly pro jednotlivé parametry se poéitaji podle explicitnich vztaht [6, 7].

Rozptyl zavisle proménnych potfebny pro vypocet smérodatné odchylky parametru je
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mozno dodat jako externi informaci. V opacném ptipadé je odhadnut z hodnoty souctu
¢tvercl rezidudlnich odchylek podle vztahu [8]. Variaéné&-kovarianéni matice T se vypocita
podle vztahu

s = (97a)" [9]
kde J je Jacobiho matice definovana vztahem [12]. Varia¢né-kovarian¢ni matice je
¢tvercovd a symetrickd s rozmé&rem odpovidajicim poétu parametrli. Je mozZno ji
normalizovat tak, aby jeji diagonalni prvky byly jednotkové podle vzorce

o’

Py = i=1..m;, j=1..m [10]

= — 7
U”O-JJ

kde prvky p jsou prky normalizované (korelacni) matice R. Nediagonalni prvek korela¢ni
matice p; vyjadfuje normalizovanou kovarianci mezi i-tym a j-tym parametrem (korelacni
koeficient) z intervalu (-1;1). Nabyva-li korela¢ni koeficient hodnoty 0 parametry p; a p; je
mozno odhadnout s presnosti odpovidajici kvalité experimentalnich dat. Cim vétsi je
absolutni hodnota korela¢niho koeficientu, tim mensi vliv ma zména hodnoty jednoho
z parametrd na hodnotu Ulelové funkce, protoze tato zména mdiZe byt ve vétdi mire
kompenzovana zménou hodnoty druhého parametru. V pFipadé, Ze korelacni koeficient
nabyva marginalni hodnoty z intervalu (-1;1) jsou parametry zcela korelovany a jejich
hodnoty nelze urdit separatné.

1.3.2. Konfidencni oblast a konfidencni meze

Konfiden¢ni oblast Ize definovat jako takovy podprostor v Np-rozmérném prostoru
parametr(, ve kterém se na zvolené hladiné vyznamnosti o nalézaji skute¢né hodnoty
parametr(. Konstrukce jejiho pfiblizného tvaru, za predpokladl platnych pro vypodet
konfidenénich intervald, vede k Np-rozmé&rnému (hyper)elipsoidu se stfedem v misté&, jehoz
souradnice odpovidaji optimalnim hodnotdm parametrt. Skuteény tvar konfidenéni oblasti
se vdak u nelinedrnich modeld mize od elipsoidu do znaéné miry liit, stejn& jako jeho
velikost. V n&kterych pFipadech mizZe byt konfidenéni oblast i nekonvexni.



Py

Obr. 3 — Porovnani skutecného tvaru rezu konfidencni oblasti(—) s jeho eliptickou
aproximaci(—) pro nelinedarni model. Carkované jsou vyznaceny
charakteristické rozmery — konfidencni interval (---) a priimét konfidencni
oblasti (---)

Obrazek 3 ukazuje porovnani dvourozmérného fezu konfidenéni oblasti s jeji eliptickou
aproximaci pro nelinedrni model. Charakteristickym rozmérem idealizované konfidencni
oblasti jsou délky jejich os, které odpovidaji $ifkam konfidenénich intervald [6]. V ptipadé
vyrazné odliSného tvaru skutecné a idealizované konfidenc¢ni oblasti lze pouzit misto
konfidenénich intervall charakteristické rozméry skuteéné konfidenéni oblasti. Jsou jimi
priméty konfidenéni oblasti do parametrickych os.

Skute¢nou konfidenéni oblast je mozné definovat jako mnoZinu bodd
v parametrickém prostoru, pro které plati nerovnost

SSRS(p)_ ~ZSSRS(P) < Fa(Np/ NyN; — NP) [11]
Npoy

kde F je kritickd hodnota Fischerova rozdéleni pro hladinu vyznamnosti a a Np @ NyNg - Np
stupfill volnosti. Pro hranici (povrch) konfidenéni oblasti plati vztah [11] ve formé& rovnosti.
Konfidenc¢ni oblasti jsou vhodné spiSe pro grafickou interpretaci a nasledné vizualni
hodnoceni. Jelikoz je zadouci mit k dispozici kritérium intervalové povahy, ale nezatizené
nedostatky konfidenénich intervall, implementuje program ERA velmi ddleZitou funkci
vypoctu konfidencnich mezi.

Konfidenéni meze jsou definovany jako priméty obrysu skuteéné konfidenéni
oblasti, zkonstruované pro pozadovanou hladinu spolehlivosti podle vztahu [11], do os
parametrl. Na rozdil od intervall spolehlivosti nemusi byt interval uréeny konfiden&nimi
mezemi symetricky podle optimalni hodnoty parametru, jak ukazuje obr. 4.
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Obr. 4 — Definice konfidencnich mezi podle skutecné konfidencni oblasti

Vypocet konfidenénich mezi vychazi stejné jako v pripadé konfidencni oblasti ze vztahu
[11] pro kritérium vérohodnostniho poméru. ProtoZe uvedeny vztah plati pro vSsechny body
p nalezici do konfiden¢ni oblasti, je za predpokladu jeji spojitosti pro urceni konfidencnich
mezi zapotiebi hledat maximalni a minimalni hodnoty parametrd, které kritériu vyhovuji.

1.4. Vyznamnost parametri
Vzhledem k omezené presnosti a mnozstvi experimentdlnich dat se nékteré parametry
mohou ukazat jako statisticky nevyznamné. Rovnéz mohou byt na uvazované hladiné
vyznamnosti nevyznamné odliSné od néjaké hodnoty, ktera svym fyzikalnim vyznamem
umoznuje zasadni zjednoduseni modelu. Typické pfiklady jsou nasledujici:

< rychlostni konstanta ~ 0 (dana reakce neprobiha vyznamnou rychlosti)

< Fad reakce ~ 1 (reakci Ize aproximovat jako nekatalyzovanou)

< adsorpc¢ni koeficient ~ 0 (sorpce latky je zanedbatelnd)
Nevyznamné parametry je nutno z modelu vylouéit, protoze zvy$enim stupfill volnosti,
ptipadné korelaci, mohou vyrazné ovlivnit spolehlivost ostatnich parametrd.

Parametr je mozné povaZovat za statisticky nevyznamny na uvazované hladiné
vyznamnosti od dané hodnoty, pokud tato hodnota lezi uvnitf jeho intervalového odhadu
vypocitaného pro tuto hladinu vyznamnosti. Prosty konfidencni interval pro fadu
nelinedrnich modell neni dostate¢né vhodny k testdm vyznamnosti pro svou stfedovou
symetrii vzhledem k optimalni hodnoté parametru. Typicky tvar konfidencni oblasti pro
Langmuir-Hinshelwoodovy modely (a pravdépodobné pro fadu dal$ich modell, v nichz
zaporné hodnoty parametrl nemaji fyzikalni vyznam) je kapkovity. Pfitom jeji polo$itka
v kladném sméru je Casto velmi podstatné vétSi nez ve sméru zaporném, jak ukazuje
obrazek 5.
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p 1
Obr. 5 — Typicky tvar konfidencni oblasti u Langmuir-Hinshelwoodovych modelii

Obrazek ukazuje typicky pfipad, kdy konfidencni interval indikuje parametr p; jako
nevyznamny, ackoliv je skute¢nost reprezentovana konfidencni oblasti jina.

1.5. Testy autokorelace

Pro Ucely testovani normality rozlozeni rezidui existuje fada testovych statistik. ERA
implementuje autokorelac¢ni test zalozeny na Neumannové statistice namisto béznéjsiho
Durbin-Watsonova testu, protoze Neumannova statistika je vhodnéjsi pro pFipady
s mensim mnozstvim méreni na jednotlivych odezvach, a proto Iépe vyhovuje zaméreni
aplikace.

2. Koncepce regresniho modelu

Povaha kinetickych modell vyZaduje, aby program umoznil praci s modely tvofenymi
soustavou algebraickych a obycejnych diferencidlnich rovnic prvniho fadu. PFritom
pouzivané algebraické rovnice jsou vzdy explicitni vzhledem k jedné ze =zavisle
proménnych, stejné jako rovnice diferencidlni vzhledem k jeji derivaci.

Pro feSeni soustav obycejnych diferencialnich rovnic byla pouzita Adams-
Moultonova prediktor-korektor metoda. Vzhledem k tomu, Ze analytické vyjadreni derivaci
Gcelové funkce a rezidui podle parametrd nemusi byt obecné mozné (napt. v pfipadé, Ze
neexistuje analyticky vztah pro vypocet Ucelové funkce a rezidui, protoze diferencialni
rovnice v modelu nejsou analyticky resitelné), provadéji se veskeré nezbytné vypocty
derivaci numericky, diferenénimi formulemi. Po&et bodl pouZitych pro diferenéni formuli a
velikost jejiho kroku je optimalizovana s ohledem na presnost integracni metody.

Vysledkem FeSeni modelu je matice Yy, kterd obsahuje hodnoty zavisle proménnych
vypocitanych modelem pro hodnoty parametrld p v bodech méfeni definovanych radky
matice Xg,

X1 o X Yin o Y
Xe =| : : Yy =| : :
Xner T XNy YNt 7 VNN
Matice Yy po odecteni od matice namérfenych hodnot zavisle proménnych Yg se stejnou
strukturou poskytne matici rezidui AY. Pomoci diferenc¢nich formuli se téz vypocita Jacobiho
matice parcidlnich derivaci rezidui podle regresnich parametri J
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P P,
gAY | : [12]
P OAY NN, OAY NN,
| P P,

2.1.1. Preklad a dynamické pripojeni modelu

Rovnice matematického modelu jsou v programu ERA chapany jako funkce (ve smyslu
programovaciho jazyka), do které se jako vstupni parametry predaji vektory nezavisle
proménnych, zavisle prom&nnych a parametrl. Funkce vrati jako vystup novy vektor
zavisle proménnych, pfipadné jejich derivaci, obsahuje-li model diferencialni rovnice.
Popsana funkce pritom neni integralni soucasti programu, ale preklada se zcela nezavisle
na vlastnim programu. Vysledkem prekladu je knihovna, kterou Ize za béhu programu
pripojit k vlastnimu programu tak, Ze ten nasledn& mize obsazenou funkci pouzivat, jako
kdyby byla jeho integralni soucasti.

Program ERA 3.0 dale zjednodusuje praci s modely tim, Ze automaticky provadi
nejen preklad a pripojeni knihovny modelu, ale generuje i jeji zdrojovy kéd na zakladé
rovnic zadanych uZivatelem, ktery proto nemusi zadavat nic jiného nez vlastni modelové
rovnice, pripadné deklarovat pouzité pomocné proménné. Zadavani se provadi v
nejjednodussi mozné formé prostfednictvim mezisyntaxe. Nasledujici ukazka obsahuje
zadani modelu, ze kterého je programem vygenerovan vyse uvedeny zdrojovy kod

knihovny modelu
language = pascal
declar
rl,r2,r3,ads : Double;
end declar

static
end static
dynamic
ads := 1 + p[4]*y[1l] + p[5]*y[2] + pl6l*yI[3];
rl := pl[l]l*p[4]*yll]/ads;
r2 := pl2]*p[5]*yl2]/ads;
r3 := pl[3]*p[5]*yl2]/ads;
dy[l] := -rl + r3;
dy[2] := rl - r2 - r3;
dy[3] := r2;

end dynamic
Program je schopen na zakladé zadani modelu vygenerovat zdrojovy kéd v jazyce Pascal.

K vlastnimu prekladu se poté pouzije externi prekladac¢, ktery neni soucasti instalace
programu, programu je pfi instalaci pouze zadano jeho umisténi na pocitaci.
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OBSLUHA PROGRAMU ERA 3.0

3. Upozornéni

ERA 3.0 je podporovana na operacnich systémech MS Windows 9x/2000/XP. Je
distribuovana v podobé samorozbalovaciho souboru, ktery obsahuje vSechny soucdsti
nutné k provozu programu. Ke kompilaci modell je zapotfebi externi preklada¢ Borland
Delphi, ktery musi byt legalné nainstalovan. K provozu postacuje zakladni verze, ktera je k
dispozici zdarma na http://www.borland.com.

4. Instalace
Instalace se provede spusténim samorozbalovaciho instalacniho souboru installERA.exe.
Cesta pro instalaci, kterou je tfeba specifikovat nesmi obsahovat mezery, tj. vyhovuje
c:\era\, avak nikoliv c:\Program Files\era\. Toto omezeni je zplsobeno pouzitim externiho
prekladace. Po instalaci Ize spustit program era30.exe.

Po prvnim spusténi programu je tfeba provést nasledujici konfiguraci: V menu Tools
zvolte Preferences. Objevi se nasledujici okno:

Preferences E3

Cornpiler |§eries I Eepu:urtl bath I

Pazcal [Delphi]
DLCC3Z2EXE |E:'xE arlandhDelphidhBinidoc 32 exe Browse ... |

v Compile on Load

[+ Enable Source Preview

x Cancel |

Na strance Compiler je tfeba nastavit cestu k souboru dcc32.exe. Je-li na daném pocitaci
nainstalovana legalni verze Borland Delphi, Ize nastavit cestu k souboru dcc32.exe
umisténém v adreséfi do kterého byl instalovan program ERA.

5. Pouzité symboly

Ix Informace podstatna pro uZivatele predchozich verzi programt ERA a Shark
@
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/ DuleZité upozornéni

6. Uzivatelske prostredi programu ERA

Zakladni uZivatelské rozhrani je tvofeno obvyklymi ovladacimi prvky, jako je nabidka
menu, panel nastrojl a kldvesové zkratky. VSechny funkce jsou dostupné z nabidky menu;
vybrané a nejéast&ji pouzivané funkce jsou dostupné téZ ikonami z panelu nastrojd,
pfipadné maji prifazeny klavesové zkratky.

Vétsina obousmérné komunikace s uzivatelem je zajiSténa SeSitem nastaveni a
Hlavnim sesSitem. Oba maji vétsi pocet stranek, které vzdy sdruzuji ovladaci, pripadné
vystupni prvky urcené pro urcitou funkci, nebo skupinu funkci programu. Okno zprav slouzi
k vypisu takovych zprav v prib&hu vypoctl, které nejsou natolik dlleZité, aby si vynutily
preruseni vypoctu a zobrazeni bézného dialogu se zpravou.

4 ERA 2.0 M= B3
File Edit %iew Model Compute Tool:  MENU
ij % e 1 @ a } PN
£ Rl T PANEL NASTROJU
Mew Data  Open Data  SawveData | MewModel OpenModel Save Model  Compile DOptimize atop
I arametersl Flow I Data |Model| Sourcel Fit Ehartl Parameter Detailsl Covariancesl Fleportl
Vatiables: xa] | v [ vie) | owvsl [ vl | vis] | visl | v['ﬂ
i"l— Independent L # #
2,
:’1—Dependent I,
. 4,
E=periment; =
= SESIT NASTAVENI G
Model E quations: 7 HLAVN| SESH—
. ] : =h
Z’D—leferentlal g
jﬂ—f-‘qlgebraic 10,
Model Propetti 1L
:
odel Properties: =)
i'1_ Parameters 13,
14,
Meszages
| 15,
1a,
17.
. 18,
OKNO ZPRAV o
20.
| UntitledD ata erd [Saved] | Untitedvodel mod [5aved] | Moot Compiled g

Obr. 6 — Clenéni okna aplikace ERA 3.0

6.1. Nabidka menu
Struktura nabidky menu je naznacena na vySe uvedeném obrazku. Jednotlivé podnabidky
budou popsany v nasledujicich kapitolach

L ERA 2D

File Edit “iew Model Compute Took
Obr. 7— Nabidka menu
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6.1.1. Nabidka File (Soubor)

Nabidka File obsahuje prikazy pro praci se soubory dat a matematickych modeld. Prikazy
New Data File a New Model File slouzZi k zalozeni nového souboru experimentalnich dat,
pripadné nového modelu. Nové vytvorené soubory jsou nepojmenované.

Ulozeni souboru s daty ¢i modelem je mozné provést prikazy Save Data File nebo Save
Model File. Nebyl-li soubor dosud uloZen (jedna se o nové vytvoreny soubor), dotaze se
program nejdfive na jméno souboru, podobné jako pFi pouziti funkci Save As...

Byl-li soubor jiz dfive ulozen a je tfeba ulozit jeho kopii pod jinym jménem, je
mozné pouzit funkce Save Data File As... nebo Save Model File As... Misto uloZeni souboru a
jeho nové jméno je moZno zadat obvyklym zplsobem v dialogu Save As uvedeném na
obrazku nize.

Ulozené soubory je mozné otevrit pfikazy Open Data File nebo Open Model File.
Jméno a umisténi souboru se zadava prostrednictvim dialogu Open, uvedeném na obrazku.

::ij Mew Data File Save Experimental Data As __. BE
ﬂ Open Data File Save jn: Im Desktop =l gI
% Save Data File ) My Computer

Save Data File Az . i

7 My Documents

.-_'E‘E Metwark, Neighbarhood
5 My Brisfcase

1 Orline Services

] Mew Madel File

k5] Open Model File

¥ Save Model File
Save Model File Az .

Bepart 4

_.epor File name: | Save I
Fitchart 4

Esit Save as type: IEHA D ata File [*.erd) j Cancel |A

Obr. 8 — Nabidka soubor (vievo), dialogové okno pro volbu nazvu ukladaného souboru

Podnabidka Report obsahuje pfikazy slouZici k vytvareni protokold. Report-Preview slouzi k
vytvofeni nahledu protokolu na strance Report v Hlavnim Sesité. Prikazy Report-Print... a
Report-Save... slouzi k tisku protokolu, respektive k jeho ulozeni ve formatu RTF.
Podnabidka Fitchart obsahuje ptikazy Export... a Print... Prvni z nich slouzi k ulozeni
grafu prolozeni experimentalnich dat modelem do souboru ve formatu EMF (enhanced
metafile), druhy k jeho tisku na tiskarné.
Pfikaz Exit je mozno pouzit k ukonceni aplikace.

6.1.2. Nabidka Edit (Upravy)
Nabidka Edit obsahuje funkce pro editaci textu a praci se schrankou Copy, Cut, Paste a
Delete. Jejich funkci je kopie, vystfizeni, vlepeni, resp. smazani textu.

Copy

Paste

Delete

Eit Chart Properties ...

Pfikaz Fitchart Properties... slouzi ke zméné nastaveni grafu prolozeni experimentalnich
bodd.

6.1.3. Nabidka View (Zobrazeni)

Nabidka View obsahuje dvé& volby tykajici se nastaveni zobrazovanych prvkd grafu
prolozeni. Kazda z nich miZe byt bud zapnutd nebo vypnutd a tento jeji stav se pfepina
jejim vybérem. Paint Limit Curve zapina zobrazeni kfivek odpovidajicich vybrané

15



konfidenéni mezi. Design Mode zapina zobrazeni navrhovanych experimentalnich bod{ pfi
pouziti sekvencniho planovani.

Paint Limnit Curve

Dezign Mode

Obé& popsané funkce se automaticky aktivuji po provedeni pfisludnych vypoctd.

/ Protoze jejich pfimy vybér v menu zadné vypoclty neprovadi, jejich vybrani
pred prvnim pouzitim pFisludnych vypoétl (viz. dale) nevede k zadnému
viditelnému vysledku.

6.1.4. Nabidka Model
V nabidce Model jsou soustifedény povely pro praci s matematickym modelem. Prikaz
Generate Source Preview vygeneruje zdrojovy kdéd dynamické knihovny v jazyce Pascal
nebo C podle zadani modelu na strance Model v hlavnim seSité a umisti jej na strance
Source. Prikaz Compile provede totéz co prikaz pfedchozi a navic vysledny zdrojovy kod
prelozi.

Generate Source Preview

E Compile

Export Parameters...

Irmpaort Parameters. ..

Prikaz Export Parameters... provede export vypoctenych hodnot parametrd do souboru, ze
kterého je lze zpétné importovat do programu prikazem Import Parameters...

6.1.5. Nabidka Compute (Vypocet)
Nabidka Compute soustfeduje aktivni vypocletni funkce programu. Zakladni funkci je
vypocet optimalnich parametrl spoustény polozkou Optimize. Optimalizace po spusténi
bézi, dokud neni ukoncena prikazem Stop.

3 Optimize

* R

Standard Errors

Mormalized Covariances
E-Lirnit
Al F-Limnitz

Funkce Standard Errors a Normalized Covariances slouzi k vypoctu smérodatnych odchylek
parametrd a matice korelacnich koeficientd. Horni i dolni konfidenéni meze v&ech
parametr( je mozno spocitat po vybrani polozky All-F Limits. Je téz mozno vypocitat pouze
jedinou specifickou konfiden¢ni mez funkci F-Limit. PFitom musi byt na strance Parameter
Details v hlavnim sesitu vybrana pfislusna burika tabulky.

6.1.6. Nabidka Tools (Nastroje)

Nabidka Tools obsahuje pfistup k daldim vypoc&etnim ndstrojim, utilitdim a nastavenim.
Pfikaz Design Next Point... zobrazi dialogové okno pro nastaveni pozadavkd pro sekvenéni
pldnovani a navrhne optimalni polohu daldiho experimentdlniho bodu (). Polozka
Preferences... slouzi ke zobrazeni okna pro nastaveni voleb programu.
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Dezign next point ...

Preferences ...

6.2. Panel Nastroju
Panel nastroji obsahuje ikony pro rychly pristup k nejpouzivané&jsim funkcim. Jak obrazky,
tak i popisky na tlacitkach jsou identické s témi, uvedenymi v nabidkach menu.

6.3. Sesit Nastaveni
Sesit nastaveni obsahuje karty - Dimension, Parameters a Flow. Jejich popis uvedou
I’laS|edUJICI podkapitoly

|F'arameters| Flan I

W ariables:

=11 Independent
=11 Dependent
E speriment:

:’_ Eventz

b odel E quations:
=10 Differential

i odel Properties:

i"l_ FParameters

6.3.1. Karta Dimension

Ovlddaci prvky na karté Dimension slou?i k nastaveni rozmérl souboru dat a
matematického modelu. VSechny prvky sestavaji z editacniho policka, do kterého je mozno
zadat pfrimo celociselnou hodnotu, kterou je pfipadné mozno nastavit pomoci dvojice Sipek,
zobrazenych vlevo od policka.

Sekce Variables obsahuje prvky pro nastaveni poctu nezavisle (Independent) a
zavisle (Dependent) proménnych. Polet experimentalnich mérfeni je tfeba uvést v poli
Events v sekci Experiment. Pocet algebraickych a diferencidlnich rovnic v modelu je nutno
zadat do poli Differential a Algebraic v sekci Model Equations. Pro zadani po¢tu parametrd
v modelu slouzi polozka Parameters.

/ PocCet algebraickych a diferencidlnich rovnic nezahrnuje pomocné rovnice.
Soucet obou polozek musi odpovidat poctu zavisle proménnych.

6.3.2. Karta Parameters

Uvedend karta slouzi pro modifikaci hodnot parametri. Je moZné ji vyuZit jak pro
nastaveni pocateénich odhadd, tak i v prib&hu vypoctu. Polet Fadkd{, které jsou aktivni, je
dén nastavenim poctu parametrl na kart& Dimension. Hodnoty v levém sloupci tabulky
nelze ménit - udavaji poradova &isla parametrd. V pravém sloupci jsou uvedeny hodnoty
parametr{.
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Dirmenzion Parameterleh;.w I

Walue ﬂ
1. 1.0000000
2. 1.0000000
2. 1.0000000
4, 1.0000000
3, 1.0000000
a. 1.0000000
i 1.0000000
a.
a,
10,
11.
12,
13, d|

Klepnuti levym tlacitkem mysSi na bunce obsahujici hodnotu parametru bunku oznaci
(zobrazi okolo ni teckovany ramecek). Poté je mozno z klavesnice zadat Ciselnou hodnotu,
kterd prepige plvodni obsah bufiky. Editace bufiky se ukonéi po stisku kldves T, |, ENTER.
Klepnuti levym tlacitkem na burice, kterad je jiz oznacena ji prepne do editacniho
modu, ve kterém je mozno obsazenou hodnotu upravit pomoci obvyklych editaénich klaves
bez toho, aby byla béhem editace prepsana.
Klepnutim levého tlacitka na bunce s poradovym Cislem parametru prepina
parametr mezi fixovanym a nefixovanym modem. Je-li parametr fixovan, zobrazuje se jeho
¢iselnd hodnota $edé a v prib&hu vypoctu se nemdze ménit.
Ciselné hodnoty s plovouci desetinnou &arkou je tfeba zaddvat v takovém

@ formatu, v jakém je pozaduje systém Windows (v cCeské verzi obvykle
desetinna carka v US tecka). Rovnéz je mozné pro zadavani pouzit tzv.
védecky format (napf. 1.256E-7).
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6.3.3. Karta Flow

Dimensiu:unl Parameters  Flow |
EDptimizatiDnE F-Testl

Objective funchion:
| 003372714499

hodel Calls:

Total: Lt
Successul 145

Dimensiu:unl Parameters  Flow |

O ptimization | E F-Testi

Computation Focus:

Parameter: 1 Limit; | Lower

Limit Objective:
| 005487587550

Current Objective:
bir: |

Descent: |

0.0R053173079
0.0025183

Karta Flow je ,stavova“ a slouZi pouze k poskytovani prib&zné informace o pribéhu
déletrvajictho vypoctu. V zavislosti na prepnuti prepinade zobrazuje bud informace o
prib&hu optimalizace (Optimize) nebo o vypoctu konfidenénich mezi (F-Test).

V rezimu Optimize se vypisuji postupné dosazené minimalni hodnoty ucelové funkce
(Objective Function) a informace o poctu vycisleni modelu (Model Calls) a poctu Uspésnych
aproximaci (Successful).

V rezimu F-Test udava sekce Computation Focus Cislo parametru pro néjz se praveé
konfidenéni mez poditd a jeji typ (horni/dolni). Dalsi tfi Udaje udavaji limitni hodnotu
Ucelové funkce podle vérohodnostniho kritéria, minimalni dosazenou podminénou hodnotu
Ucelové funkce a jeji relativni pokles v poslednich aproximacich. Posledni tfi hodnoty
nemaji vyraznéjsi vyznam pro praktickou aplikaci a jsou vhodné pouze pro sledovani
efektivity algoritmu.
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6.4. Hlavni sesit

6.4.1. Karta Data
Data |M|:u:|ell Su:uuru:el Fit Ehartl ParameterDetaiIsI Eu:uvarianu:esl Hepu:urtl

AR EEEEEEE T EGEECE ‘H
1.| 0.00000 1.00000 0.00000 0000000 000000
2. 2000000 0.89200 0.08400 0012000 000700
3. S.000000 0.65100 0.29500 0042000 002200
4.1 10,0000 044600 0.44500 0 0051000 0.09600
5. 2000000 0,19300 054200 0052800 0.22300
6. 35.00000 O.06000 #  0,05700 0.43a00
. 5500000 000100 0.25900 0029000 0.71100
2. 90,0000 O.00000 0.02400 0 0000000 097600
a,
10,
12. .
< | ;I_I

Karta data obsahuje seznam namérenych hodnot — experimentalni data. Jednotlivd méreni
se uvadéji v radcich. Ve sloupcich jsou uvedeny nejprve nezavisle (X) a poté zavisle (Y)
promé&nné. Pocéet sloupcll vyhrazenych pro nezdvisle promé&nné se méni automaticky na
jejich poctu nastaveném na karté Dimension v seSitu nastaveni. Sloupce a fadky jejichz
poradové Cislo je vyssi nez nastaveny pocet zavisle proménnych, respektive pocet méreni
jsou neaktivni a nelze do nich zadat ?a4dnou hodnotu. Blok dat nemusi byt celistvy a mize
obsahovat chybé&jici (nemérené body). Odpovidajici bunky jsou znaceny symbolem #.
Datovy editor programu ERA 3.0 je schopen pojmout az 500 radki experimentélnich dat.
Kazdy fadek musi obsahovat jednu az dvacet nezavisle proménnych a jednu az 50 hodnot
zavisle proménnych.
V pfipadé, Ze model obsahuje diferencidlni rovnice musi byt nezavisle
proménnd, podle ni* se derivuje uvedena v prvnim sloupci. Je ptitom ddlezité,
@ aby experimentdlni body byly podle této proménné uvedeny vzestupné. Je-li
totiz nasledujici bod naméren pfi nizsi hodnoté X[1] nez bod pfedchozi je
pokladan automaticky za pocatecni podminku pro dalSi Usek integrace (coz je
nékdy zadouci)
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6.4.2. Karty Model a Source

Data  hodel |S|:uur|:e| Fit Ehartl FParameter Details Eu:uvarianu:esl Hepu:urtl

latiquage = pascal -

declar
rl, r2, r3, rd, r5 : Double;
end declar

static
end static

dynamic

rh 1= ¥[1] + pls]1*¥[2] + plel*¥[3] + p[7]1*¥[4];

rl := p[l]¥¥[1l]/c5;

rZ := p[a2]%¥[1l]/5;

3 i= p[31*¥[2]*p[3]/Ea;

rd 1= p[d4]*y[3] p[6]FLs: |
dy[1l] := -rl - rZ:

dv[2] 1= rl - r3;

Aul 31 o= v2 — vd- _IJ

Karta Model obsahuje jediny editacni ramec, do kterého se zapisuje definice modelu podle
syntaxe uvedené v prislusné kapitole tohoto manualu.

[rata I Model Source | Fit Ehartl ParameterDetaiIsI Eu:uvarianu:esl Hepu:urtl

Library cinn; =
uses Math;

type TZ20Vector array[0..20] of Double;

type THS0Vector = array[0..50] of Double;

type TZ20x500Matrix = arraw[0..500] of TZ0Vector:;
type TH0x500Matrix = arraw[0..500] of TSO0Vector:
type P20Vector = ~TZ0Vector;

type Pi0Vector = ~Ti0Vector:

type P20x500Matrix = ~T20x500Matrix;

type PLOxS00Matrix = ~TS50xS00Matrix;

procedure DynamicEcquations(wvar p,x : P20Vector; war v,dy @ PS0Vect
war

-
| | 3

Karta Source obsahuje rovnéz editaéni ramec, ve kterém je zobrazen nahled zdrojového
kédu modelu, byl-li predtim vygenerovan povely Generate Source Preview nebo Compile.
Uvedena karta slouzi pouze pro informaci a jeji zobrazovani lze vypnout v nastaveni voleb.
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6.4.3. Karta Fit Chart

[rata I Mu:u:lell Source  Fit Chart F'arameterDetaiIsI Eu:uvarianu:esl Hepu:urtl

1.00

C

0.50

D'DUD_“GO_

45.0

Time. s

Karta Fit Chart slouzi ke zobrazeni grafu prolozeni experimentélnich bodd modelem. Graf
se zobrazi pouze tehdy, je-li zaddan model a sada experimentalnich dat. Popisky os a
pfipadny nadpis grafu je mozno editovat v dialogu vyvolaném prikazem Fitchart
Properties... Vlastnosti sérii Ize nastavit v dialogu voleb. Klepnuti pravého tladitka na grafu
vyvola kontextové menu, které obsahuje pfikazy pro praci z grafem vybrané z hlavniho

menu programu.

6.4.4. Karta Parameter Details
Data I Mu:u:lell Su:uuru:el Fit Chart Parameter Detail: I Eu:uvarianu:esl Hepu:urtl

Walue | Min | Max | Std. Error | Lo F-Limit Hi F—Limﬂ
1. 0.07416 0.00010 11.0000
2, 0.00937 0.00010 11.0000
3, 0.01764 0.00010 11.0000
i 0.09934 0.00010 11.0000
3, 1.29093 0.00010 11.0000
6. 0.33065 0.00010 11.0000
7. 0.25891 0.00010 11.0000
g,
9,
10,
11,
12,
13,

=l

Karta Parameter Details obsahuje vstupy a vysledky vypoctl. Ma podobu tabulky, v jejichz
fadcich jsou uvedeny jednotlivé parametry modelu. Sloupce obsahuji v poradi zleva
doprava nasledujici idaje - Hodnota, Minimalni pFipustnd hodnota, Maximalni pripustna
hodnota, Smérodatna odchylka, Dolni konfidenéni mez a Horni konfiden¢ni mez. Hodnoty
uvedené v prvnich trech sloupcich Ize ménit, ostatni slouzi pouze jako vystupy. V tabulce
je mozné oznadit blok a pfenést jej do schranky.
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6.4.5. Karta Covariances
[rata I Mcu:lell Su:uuru:el Fit Ehartl Parameter Detall:  Covariances |F|epu:urt|

. |2 [ a3 [ 4« [ s | 6 [ 72 [ &8 | a | 10 | 11.i|
1.0 1.00 -0.20 -0.48 0.50 n.ar .52 -0.07
2| 020 1.00 -0.49 0.0z 0058 0oz -0.40
af 048 ¢ 049 1.00 075 075 0E3 [.EE
4| 050 0oz 0.75 1.00 0o 159 025
o 087 0.05 -0.75 070 1.00 .E3 -0.25
B| 052 n.av 0E3 -0.93 -0.B3 1.00 020
7| 007 -0.40 0BG 0.25 0.25 020 1.00
a
g9
10
11. -
L of
Covariance matrix determinant = 00000353

Karta Covariances uvadi vysledky vypocltu korelaénich koeficientl mezi parametry ve

formé tabulky. Vysoké hodnoty korelaci (nad 0.9) jsou zvyraznény cervené. Celd tabulka

odpovida korelaéni matici parametrt a hodnota jejiho determinantu je uvedena ve spodni

Casti karty. Podobné jako u prfedchozi karty je mozno oznacit blok bunék a prenést jejich

obsah do schranky (napf. k naslednému vlozeni do textového editoru).

@ Po vlozeni zkopirovanych hodnot do textového editoru MS Word je mozné
vlozené hodnoty prevést na tabulku prikazem Tabulka-Prevést text na tabulku

6.4.6. Karta Report

Data I Modell Su:uun:el Fit Chartl ParameterDetaiIsl Covaiances  Heport

Karta Report obsahuje nahled protokolu po jeho vytvoreni. Pravé tlacitko mysi vyvola po
stisknuti na této karté kontextové menu, které obsahuje pfikazy pro praci s protokolem,
vybrané z hlavniho menu.
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7. Tvorba modelu

Matematicky model, jenz ma popsat experimentalni data je tfeba zapsat do editacniho
rémce na kart& Model v hlavnim sesit&. Cely proces sestava ze tii krokl - zapis zdrojového
textu, ulozeni modelu a jeho kompilace.

7.1. Zapis modelu
Pro zépis modelu se vyuzivd jazyk Pascal. Z ddvod( budouci kompatibility je na samém
pocatku zapisu modelu nutné pouzity jazyk specifikovat:

language=pascal

Dalsi Casti zapisu je deklaracni ¢ast, ve které je mozno definovat pomocné proménné. Tato
¢ast je uvozena a nasledujicim zplsobem:

declar

end declar

seznam deklaraci uvedeny mezi Uvodni a kone¢nou klauzuli musi odpovidat syntaxi jazyka.
V jazyce Pascal musi byt kazda deklarace seznam proménnych oddélenych carkami

nasledovany dvojteckou a identifikatorem typu, vSe ukonceno stfednikem, tedy:
a, b, c : Double;
Po deklaracni ¢asti nasleduje ¢ast statického kdédu uvozena klauzuli:

static

end static

CAST STATICKEHO KODU obsahuje ¢ast kddu modelu, kterou stadi pro dané hodnoty parametrd
vydislit jednou a neni tfeba jeji vycisleni opakovat zvlast pro rlzné hodnoty nezavisle
proménné nebo v jednotlivych krocich integrace diferencidlni rovnice. Jednd se napf. o
zménu hodnoty pocatecni podminku. Pouze v této ¢asti ma model moznost ménit obsah
proménnych, které obsahuji experimentalni data. Ddle navazuje ¢ast dynamického kédu
uvozena:

dynamic

end dynamic

CAST DYNAMICKEHO KODU obsahuje vlastni rovnice modelu, které se v piipadé algebraickych
rovnic vycisluji pro kazdy bod méfeni a v pripadé diferencidlnich rovnic pro kazdy krok
integrace.

Obé casti modelu mohou obsahovat rovnice. Pfi feSeni modelu se nejprve vycisli
rovnice uvedené v Casti statické, rovnice uvedené v dynamické Casti se poté vycisluji podle
potfeby pfi FeSeni algebraickych ¢i diferencidlnich rovnic modelu, tak aby se vypocetly
hodnoty vSech zavisle proménnych v kazdém bodé méreni.

Typické pouziti statické casti je pro modifikaci pocatecni podminky diferencialni

rovnice, kterd je uvedena v experimentalnich datech v pribé&hu vypoctu.

VSechny uvedené casti jsou povinné a musi byt uvedeny, ale mohou byt
prazdné.

Kromé lokalnich proménnych definovanych v deklaracni ¢asti je mozné pouzivat nasledujici

globalni proménné:

< Ve statické casti:

< vektory p, x a vy jako symboly pro vektory parametrll, nezavisle a zavisle

proménnych. Index prvku ve vektoru se uvadi v hranatych zavorkach, tedy napfr.
x[1].

24



< matice xe a ye jako symboly pro matice namérenych hodnot nezavisle a zavisle
proménnych. Matice je definovana jako ,vektor vektor(", fddek matice je tedy
mozné ziskat uvedenim jednoho indexu, napf. xe[1], prvek matice uvedenim dvou
indext, napt. xe[1] [1]. Prvni z indexd pFedstavuje &islo méfeni, druhy ¢&islo
zavisle/nezavisle proménné.
<V dynamické Casti:
< vektory p, x, vy, dy, které reprezentuji vektory parametrd, nezavisle promé&nnych,
zavisle proménnych a derivaci zavisle proménnych podle nezavisle proménné x[1].
PFi psani rovnic v obou ¢astech je tfeba dodrzovat syntakticka pravidla pouZitého jazyka.

Kazda ze zavisle proménnych musi byt v dynamické Casti vyjadifena pravé jednou rovnici
explicitné sama, nebo tak musi byt vyjadrena jeji derivace.

PoZzadavky na matematicky model

Matematicky model miZe obsahovat az 20 regresnich parametrl. Uvedeny pocet daleko
presahuje potfeby vétdiny kinetickych modeld a leZi pfiblizn& na horni hranici pouZitelnosti
implementovanych regresnich algoritmd. Poéet rovnic v modelu, at jiz se jedna o rovnice
diferencidlni nebo algebraické neni nijak omezen. V modelu musi byt kazda ze zavisle
proménnych popsana jednou rovnici, ktera explicitné urcuje jeji hodnotu nebo hodnotu jeji

derivace z promé&nnych a parametri modelu. Hodnota proménné nebo jeji derivace mize
byt explicitné vyjadifovana i nékolika rovnicemi. Potom se uplatriuje sekvencni zpracovani
modelu. Rovnice se postupné vydisluji tak, jak jsou zapsany a vysledna hodnota proménné
nebo jeji derivace je urCena az po vycisleni posledni z téchto rovnic.

Z pozadavku na explicitni vyjadfeni hodnoty zavisle proménné u algebraickych
rovnic vyplyva, Ze model nesmi obsahovat algebraické rovnice, které jsou implicitni ke
vSem obsazenym zdavisle proménnym. Diferencialni rovnice obsazené v modelu musi byt
obycejné, prvniho Fadu a musi explicitné vyjadfovat hodnotu derivace nékteré ze zavisle
proménnych. ProtoZze program v soucasné verzi nepodporuje parcidlni diferencidlni rovnice,
predpoklada se pro zjednoduseni syntaxe zapisu, Ze v derivacich jsou zavisle proménné
derivovany podle prvni nezavisle proménné.

Vyse uvedeny pozadavek explicitnich rovnic je asi nejvyraznéjsSi omezeni, se kterym
je nutno poditat. Vlastni podoba rovnic miZe byt prakticky libovolné slozitd, protoze mize
pouzivat libovolné syntaktické prvky programovaciho jazyka. Je napfiklad mozné pouzivat
modely s nespojitym FeSenim nebo modely mix-integer. Navic je mozné v modelu
naprogramovat i dodate¢né numerické algoritmy, napriklad Newtonovu metodu pro feseni
implicitni nelinearni algebraické rovnice, jejichz reseni neni v modelu podporovano pfimo.

7.2. UloZeni a kompilace modelu
Po zapsani modelu je nutno jej ulozit. Ulozeny model je dale tfeba prelozit pfikazem menu
Model-Compile. Preklad modelu provadi externi preklada¢ a informace o jeho pribéhu se
zobrazuji v nové otevieném okné
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o GIAWINDOWS System32icmd.exe

Temporary bhatch file generated succesfully

Running Delphi Compiler

Borland Delphi Version 14.8

Copyright <(c> 1983.2881 Borland Software Corporation
C:wera2@wodas0brlPCEF).pas{48>

4% lines, B.88 seconds, 28296 bhytes code, 3145 hytes data.

Finished?
Press any key to continue . . .

Jakmile je preklad skoncen, titulek uvedeného okna se zméni z ,eracompile® na ,Finished -
eracompile® nebo ,Dokonceno - eracompile® podle jazykové verze systému. Okno je nutno
po prohlédnuti vypsanych zprav uzavrit stiskem libovolné klavesy.

Priklad okna uvedeného na obrazku ukazuje vysledek prekladu, ktery probéhl bez
chyb. V pfipadé vyskytu syntaktickych chyb v modelu, se v uvedeném okné objevi seznam
chybovych hlaseni. V takovém pfipadé je nutné model upravit, znovu ulozit a zkompilovat.
Po Uspésném dokonceni kompilace se model automaticky pfipoji k programu a po zadani
experimentalnich dat (nebo jsou-li jiz zadéna) je moZno jej pouzit k vypo&tdm.

Byl-li potfebny model jiz dfive vytvoren je mozné jej otevrit pfikazem Load model. 1
kdyz byl model jiz dfive prelozen, je nutné pfed pouzitim jeho pfeklad opakovat.

@ Je-li v nastaveni programu zvolena moznost automatického prekladu modelu po
otevreni spusti se preklada¢ automaticky.

8. Vypodéty
Pro viechny typy vypoctl popsané v této kapitole se predpoklada, ze v programu jsou jiz
zadana experimentalni data a vytvofen matematicky model.

8.1. Odhad parametrii
Zakladni funkci regresniho software je odhad parametrd, tedy zjisténi jejich optimalnich
hodnot vzhledem ke existujicim experimentadlnim datim. Tuto operaci program provadi
metodou adaptivniho ndhodného hledani s pouzitim souctu &tvercd rezidudlnich odchylek
jako ucelové funkce.

Odhad optimalnich parametrd je mozno spustit piikazem Compute-Optimize. Odhad
parametrd probiha iterativnim zplsobem. Postup vypocétu a zlep$ovani odhadl parametrd
je mozno sledovat na nasledujicich prvcich uzivatelského rozhrani:

< Karta Flow v seSité nastaveni prepnutd do modu Optimization
< Graf proloZeni experimentdlnich bodl (aktualizovany p¥i kazdé aproximaci)
< Odhady parametrl na kartdch Parameters a Parameter Details se aktualizuji pti kazdé
nové aproximaci
Ziska li zobrazend hodnota parametru v prib&hu optimalizace &ervenou barvu, je to

znamkou toho, Ze se jeho odhad lezi na okraji intervalu vymezeného minimalni a
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maximalni pfipustnou hodnotou - jedna se tedy o vazany extrém. Je-li cilem vypoctu volny
extrém je tfeba interval pripustnych hodnot rozsifit (na karté Parameter Details).
Optimalizaci je po dosazeni dostate¢né presnych odhadd ukondéit prikazem Stop.

8.2. Spolehlivost parametrit a korelace

Zakladnim, i kdyZ u nelinedrnich modell orientaénim, Gdajem o spolehlivosti parametr{
jsou jejich smérodatné odchylky. Jejich vypocet se provede pfikazem Compute-Standard
Errors a jejich hodnoty se zobrazi v tabulce Parameter Details v hlavnim sesité. Odchylky
jsou pocitany na hladiné vyznamnosti 95 %.

Protoze konfidencni intervaly nejsou vzhledem ke své definici pfiliS vhodné pro
pouZiti v siln& nelinedrnich modelech a systémech s malym poétem experimentalnich bodd,
umoziiuje program vypocet konfidenénich mezi (pfikazy F-Limit nebo All F-Limits).
Konfidenéni meze pracuji se skute¢nou konfidenéni oblasti (jsou jejimi priméty do
parametrickych os), jsou proto obecné nesymetrické podle optimalni hodnoty a vhodné k
pouziti bez ohledu na miru nelinearity systému. Jejich vypocCet je ve srovnani se
konfidenénimi intervaly podstatné naro¢néjéi. Jeho pribéh je indikovan Gdaji na karté Flow
sesSitu nastaveni v modu F-Limits. Vypocet je mozno prerusit prikazem Stop. V pfipadé
vypoctu vsech konfidencnich mezi najednou (All F-Limits) se pouzitém tohoto pfikazu
ukondi vypocet aktudlni konfidenéni meze a zaCne se pocitat dalsi. Pro uUplné ukonceni
vypoctu je proto nutné pouzit prikaz opakované. Vysledky vypoctu se rovnéz zobrazi na
karté Parameter Details. VVybere-li se burika v tabulce Parameter Details, ktera jiz obsahuje
vypoctenou hodnotu konfiden¢ni meze, zobrazi ptikaz View-Paint Limit Curve na grafu
prolozeni kromé optimalniho Feseni modelu i feSeni odpovidajici hodnoté konfiden¢ni meze.

Vypocet korelaénich koeficientd (normalizovanych kovarianci mezi parametry) se
provede po vybrani pfikazu Compute-Covariances. Vysledky se zobrazi na karté
Covariances v hlavnim sesité.

8.3. Sekvencni planovani experimentii

Program obsahuje jednoduchou nadstavbu pro podporu sekvencniho planovani
experimentd, tzn. ndvrh hodnot nezavisle promé&nné pro daléi méteni tak, aby jejich efekt
na zlepdeni vlastnosti odhadnutych parametri byl maximalni. Pro praci s nadstavbou je
nutno do programu zadat jiz namérena data a navrzeny model a provést optimalizaci, poté
je mozné jednoduse provést navrh daldich experimentalnich bodl pfikazem Tools-Design
Next Point..., ktery zobrazi nasledujici dialog:

X Design next point[s] _ O] x|

Drezigr limits Dezign criterion———

Min: ID_DDDDD bl g IEI.EIEIEIEIEI - i+ Walume criterion

" Shape criterion

Mumber of points to dezsign; I‘I— " Corelation criterion
W OF

V dialogu je nutno vyplnit poZzadovany experimentalni interval zadanim minimalni (Min) a
maximalni (Max) hodnoty nezavisle proménné pfipustné pro méreni. Implicitné jsou tyto
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hodnoty prednastaveny podle rozsahu jiz naméfenych dat. Dale je tfeba nastavit pocet
bodd, které se maji navrhnout a vybrat kritérium optimality pldnu. K dispozici je
objemové, tvarové a korela¢ni kritérium. Po potvrzeni a probéhnuti vypoctu se vysledky
objevi na grafu prolozeni, jak je naznaceno na nasledujicim obrazku.

Data | Mu:u:lell Source  Fit Chart | ParameterDetaiIsI Euvariancesl Hepu:urt'

B B3
1.00 .
i
i
Z I
|
050 | |
|
|
|
I
0.00 :
000 620 1!4
Time, 5

9. Volby a nastaveni

Rada funkci programu a rovné? jeho vzhled jsou silné ovlivnény jeho nastavenim.
Nastaveni uzivatelskych voleb se provadi v dialogovém okné Preferences, které je mozno
zobrazit pfikazem Tools-Preferences...
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Preferences E3

Cornpiler |§eries I Eepu:urtl bath I

Pazcal [Delphil
DCC32 EXE IE:HB orland\Delphid'Bindoc32 exe Browsze ... |

[+ Compile on Load

[+ Enable Source Preview

X Cancel |

Volby obsazené na prvni karté dialogu (Compiler) jsou zasadni pro spravnou funkci
programu. Program pro svou funkci potiebuje prekladac jazyka Delphi DCC32.EXE a cesta
k nému musi byt specifikovana v pfislusném editaCnim poli na této strance. Cestu je
mozno bud pfimo zapsat nebo nalistovat pouzitim tlacitka Brovse... Zaskrtavaci policko
Compile on Load urcuje, ma-li se po otevieni uloZzeného modelu automaticky spustit
preklad. Policko Enable Source Preview urCuje, zda se ma zobrazovat karta s nahledem
zdrojového kédu modelu.

Preferences | Coor —— HEHH|
Compiler  Series |Eep0rt| Math I Basic colors:
Senie 1 I_I_I_I_I_-I_I_
C e o |
- Set Fill Color | -I_I_-----
Line Style———— Maker - I— - - - - - -
+ Solid + Circle
¢ Dashed (" Square j EEEEEEEN
 Daotted ™ Triangle Up
e ™ Triangle Dawn j
¢ DashDot " Diamond
" Dash-Dot-Dat O Asterisk Cuztom colors:
weight | 5 5 000NN
Line width |1_ﬂ 'I_”J”“_HI ¥ Filled I—I—I—I—I_I_I_I_
Define Custam Colors »» |
W Ok | x Cancel | Ok I Cancel |

Vlastnosti jednotlivych sérii zobrazovanych na grafu proloZeni lze nastavit na karté Series.
Barvu Cary a vyplné znacky bodu lze vybrat z dialogu Color (na obr. vlevo), po stisknuti
tlacitka Set Line Color, resp. Set Fill Color. Styl ¢ary a tvar znacky je mozno zvolit v polich
prepinacl Line Style a Marker. Hodnota uvedend v poli Line Width uréuje tloustku &ary,
nastaveni ukazatele Weight urcuje velikost znacek pro experimentalni body a zaskrtavaci
poli¢ko Filled definuje, zda jsou znacky prazdné & vyplnéné. Cislo pravé modifikované série
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je uvedeno ve skupinovém ramecku okolo vdech vyse uvedenych ovladacich prvkd.
Aktualni sérii Ize ménit dvojici Sipek na pravém okraji dialogu.

Preferences

Udaje uvedené na strance Report urcuji relativni velikost grafu proloZeni na strance papiru.
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RESENE PRIKLADY

PRIKLAD 1: JEDNODUCHA NELINEARNI REGRESE
ZADANI:
Odhadnéte optimalni hodnotu rychlostni konstanty reakce prvniho fadu dané nasledujici
rovnici:
Cp = Cpo€™ [13]

Pouzijte data z nasledujici tabulky:
t, min[ O 5 10 15 20 25 30

Ca 100 85 61 52 34 25 24
RESENE:
V ramci tohoto jednoduchého prikladu bude vyreSena zakladni regresni uloha.
Vzhledem k tomu, Ze se jedna o Uvodni priklad bude postup reseni doplnén o podrobny
postup obsluhy programu ERA, pouzity pro jeho reseni. Matematicky model definovany
rovnici [13] je tfeba zadat do programu ERA v syntaxi a symbolice popsané v kapitole
7.1. Zapis modelu bude tedy mit nasledujici formu:

language=pascal

declar
end declar

static
end static

dynamic
y[1] := 100*exp(-p[l]*x[1]);
end dynamic
Zapis modelu naznacuje, ze feseny problém zahrnuje jednu nezavisle proménnou (cas,

t), jednu zavisle proménnou (koncentrace, c,) a jeden parametr (rychlostni konstanta,
k). Model je tvoren jedinou algebraickou rovnici a soubor experimentalnich dat
obsahuje 7 méreni. Informace o rozméru feSeného systému je tfeba vyplnit do karty
Dimensions (viz kap. 6.3.1) a data do tabulky dat, jak ukazuji nasledujici obrazky.

Yariables: il | Rl | 1] | el
1} 000000f  100.000
;I |
1 Independert 2| soo0on 820000
=1 Dependent 3| 1000000 e1.0000
N 4| 150000 520000
:”TELE”L 5| 2000000 340000
;||?_ Events E| 250000 250000
_ 7| 2000000 240000
todel E quations; 2
=0 Differentia A
ﬁh_ Algebraic 10.
11.
todel Properties: 12
. o
ﬁh_ Parameters < >
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Zadana data je mozno ulozit do souboru, zatimco model je nutno ulozit a
zkompilovat (viz kap. 7.2).

Po specifikaci modelu a experimentdlnich dat mdZe byt ucelné prepnout
zobrazeni sesitu nastaveni na kartu Parameters a zobrazeni hlavniho seSitu na kartu
Fitchart tak, jak je naznaeno na nasledujicim obrazku.

File Edit Yiew Model Compute Tools

oD B R g E R ). e

Mew Data OpenData SaveData Mew Model Open Model Save Model Compile Optimize Stop
Dimengion  Farameters l Flaw ] Data ] todsl  Fit Chart ] ParameterDetaiIs] Eovariances] Autocorelation] Heporl] Debug]
Walue -~
1. 1.0000000
o 100
3.
4,
3.
g, c 5]
7.
=H
Q.
10,
11. 62.0 o
12,
13. o
14,
15 bt
Messages | Visibilty |
[
240 :
0.00 150 300
Time (min)
pl.erd [Modified] pl.mod [Saved] Compiled

Polatedni nastavené hodnoty parametrd (v tomto pfipad& pouze jediného parametru)
jsou uvedeny na karté Parameters. Témto hodnotam (hodnoté) odpovida kfivka patrna
na obrazku v karté Fitchart. Body na obrazku reprezentuji zadana experimentdlni data.
Zménime-li hodnotu parametru, dojde ihned i ke zméné grafického znazornéni feseni
modelu tak, aby odpovidalo aktudlni hodnoté parametru. Ukazku zmeény zahrnuje
nasledujici obrazek
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File Edit Yiew Model Compute Tools

o B R B @A ».e

Mew Data OpenData  Save Data Mew Model Open Model S ave Model LCompile Optimize Stop

Dimension Parameters l Flaw ] Data ] Model  Fit Chart ] ParameterDetaiIs] Eovariances] Autocorelation] F!eporl] Debug]
Walue ~

1, o1

o 100

3.

&4,

=N

G, c 5]

7.

g,

9.

10,

11. 62.0 o

12,

13, o

14,

15 s
Messages ]yisibility]

o
240 .
0.00 157 300
Time {min)
pl.erd [Modified] pl.mod [Saved] Compiled

Cilem odhadu optimalnich hodnot parametrt (v tomto pfipadé rychlostni konstanty) je
nalezeni takové jeho hodnoty, kterd minimalizuje hodnotu uUcelové funkce - je
vzhledem k experimentalnim datdim nejpravdépodobnéjsi. V programu ERA toho lze
dosdhnout spusté&nim optimalizace tlagitkem Optimize na panelu nastroji nebo volbou
menu Compute/Optimize. Optimalizaéni hodnota poté iteraén& méni hodnoty parametrd
tak, aby minimalizovala hodnotu ucelové funkce. Vypocet je mozné kdykoliv ukoncit
tla¢itkem Stop na panelu ndstrojd a pripadné znovu spustit op&tovnym stiskem tlacitka
Optimize. Tak, jak se v prib&hu vypoltu nalézaji lep&i aproximace Fedeni, aktualizuji se
hodnoty parametrt, grafické zobrazeni i minimalni dosazend hodnota Ucelové funkce
zobrazovana na karté Flow v seSitu nastaveni. Na ni je rovnéz mozné typ ucelové
funkce zménit na libovolny typ podle kapitoly 1.1. Poté, co je dosazeno pozadované
presnosti aproximace feSeni (kdy se jiz zobrazovana hodnota Ucelové funkce neméni
nebo se méni jen velmi malo) je tfeba vypocet vzdy ukondit stiskem tlacitka Stop.
Ukazku stavu programu po ukonceni optimalizace predstavuje nasledujici obrazek.
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File Edit Wiew Model Compute Tools

MewData OpenData SaveData Mew Model DpenModel Save Model Compile Optimize Stop
Dimenzion ] Parameters  Flow l Data ] taodel  Fit Chart ] Parameter Details ] Covariahces ] Autacorelation ] Fepart ] Debug ]
F-Test
Dbjective function: 100
EZ BE35430619747
taodel Calls:
Tatal: 4455640 .
Successful: 54

Objective Function Type
% Sum of Squares
" Bow-Draper

620
" weighted 55

Messages | wisibiity |

240 ) %3
0.00 150 300

Time {min)

pl.erd [Modified] pl.mod [Saved] Compiled

Vysledny graf prolozeni (fitchart) je mozné vyexportovat do souboru stiskem pravého
tlacitka mysi kdekoli na obrazku a vybérem polozky Export ze zobrazivsiho se
kontextového menu. Odhadnuté hodnoty parametrll Ize nalézt na kartdch Parameters
nebo Parameter Details jak znazorfiuje nasledujici obrazek.
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File Edit Wiew Model Compute Tools

o B R P R R e

MewData OpenData  Save Data Hew Model Open Model S ave Model Compile Optimize Stop
Dimension  Parameters lFIow ] Data ] Mndel] Fit Chart Parameter Details ] Covariances] ﬁutocorelatinn] Hepnrt] Debug]
Walug 5 Value | Min | Max | Std. Error | Lo F-Limit | Hi F-Li #
1. 0.04936 1.| 0.04936 0.00000 10000.0
2. 2.
3. 3.
4, 4,
5. & 5.
Messages ]yisibilityl &
7
2
9
10,
11.
12,
13. w
pl.erd [Modified] pl.mod [Saved] Compiled
VYSLEDEK:

Optimalni hodnota rychlostni konstanty k, odhadnutd z experimentalnich dat je
0,04936. Pro tuto hodnotu byla dosaZena minimalni hodnota souctu &tverct
rezidualnich odchylek S = 62,66.

PRIKLAD 2: JEDNODUCHA NELINEARNT REGRESE S DIFERENCIALNI ROVNICI
ZADANI:
Odhadnéte optimalni hodnotu rychlostni konstanty reakce prvniho fadu z dat pouzitych
v predchozim pfikladu. Tentokrat jako model pouzijte diferencidlni rovnici:

Pn e, [14]

dt

Zhodnotte spolehlivost odhadnuté rychlostni konstanty s pouzZitim konfidenéniho
intervalu a konfidencnich mezi.
RESENE:
Postup prvni Casti feseni je velmi podobny predchozimu pfikladu. Byl-li soubor
experimentalnich dat jiz vytvoren, neni nutné zadavat data znovu, ale je mozné je
tento soubor otevfit volbou menu File/Open Data File nebo tlalitkem Open Data na
panelu nastrojd. Zapis modelu bude mit nasledujici formu:

language=pascal

declar
end declar

static
end static

dynamic

dy[l] := -p[l]l*y[1];
end dynamic
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Pocatecni podminka nutna pro reseni diferencidlni rovnice se vezme automaticky z
prvniho Fadku experimentalnich dat. Vzhledem k tomu, Ze model nyni obsahuje
diferencidlni rovnici namisto algebraické, je tfeba upravit i nastaveni na karté
Dimensions podle nasledujiciho obrazku.

Yarniables:

ill Independent
ﬁh_ Dependent

Experiment;
i"?_ Events

Model E quations:
=1 Diferentia

i"fl_ Algebraic
todel Properties:
ﬁh_ Parameters

Model je tfeba uloZit a zkompilovat aZ po nastaveni rozméru reSeného problému.
Odhad optimalni hodnoty parametru je zcela stejny jako v pfedchozim prikladé a stejné
jsou rovnéz dosazené vysledky. Neni to prekvapujici protoze se jedna o stejnad data a
stejny model, i kdyz v diferencialnim tvaru.

Po spuéténi a zastaveni optimalizace mizeme pfistoupit k vypoctu intervalovych
odhadd parametrl pro hodnoceni jejich spolehlivosti. Konfidenéni interval (viz kap.
1.3.1) spocitame volbou menu Compute/Standard Errors. Vysledky se objevi na karté
Parameter Details ve sloupci Std. Error. Jednad se o polovicni Sitku konfidencniho
intervalu, ktery je tedy podle nasledujiciho obrazku 0,4936+0,00683 neboli (0,4253;
0,5619).

Yalue Mir Max Std. Errar Lo F-Limit Hi F-Limit
0.04926 § 0.00000 10000.0 0.00683

N TR e

=
Konfiden¢ni meze (viz kap. 1.3.2) lze spocitat volbou menu Compute/All F-Limits. Na

rozdil od predchoziho vypoétu se jednd o vypoclet iterativni, takze mQze trvat delsi
dobu. Pribézné vysledky se zobrazuji v prisludnych sloupcich na karté Parameter
Details. Vypocet je ukoncen poté, co se objevi zprava zachycenad na nasledujicim
obrazku. Na ném je rovnéz vidét, ze interval konfidencnich mezi pro rychlostni
konstantu je (0,4442; 0,5446).
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= - » . @
Mew Data OpenData  Save As | Mewbodel OpenModel Save bs Compile | Optimize Stop
Dimension] Parameters  Flow ] Data ] Model] Fit Chart Farameter Details i Eovariancesi Autocorelation] Heport] Debug!
Optimizatior || F Test walue | min | max | std.Error | Lo F-Limit | Hi F-Limit
1.f 0.04936 | 0.00000 10000.0 0.00683 0.04442 0.05446
Computation Focus: 5 T 1
Parameter: | 1 Limit: | Upper 3,
A 4,
Lirnit Objective: =
: 124.700353553 & Information
4|_Cunentl3b'|-active: s i i v Process Successfully Completed
M | 124.918s153s0 | |_B. \,Q)
Descent | 0.0000000 .
10
ik
e
G
14,
Meszages ]Eisibilit_l,l] =
16
T
i85
19,
20.
pZ.erd [Saved] ~ pz.mod [Saved] .:Compiled /

VYSLEDEK:
Optimalni hodnota rychlostni konstanty k, odhadnutd z experimentalnich dat je
0,04936. Konfidencni interval je (0,4253; 0,5619), interval konfiden¢nich mezi (0,4442;
0,5446).

PRIKLAD 3: VICENASOBNA NELINEARNI REGRESE

ZADANI:

Ve vsadkovém reaktoru byla sledovédna jednoducha reakce 1. fddu A — B meérenim
koncentrace latky A pfi rlznych teplotach. Vysledky méFeni shrnuje tabulka.

t, min Cay %

T=303,15K|T=2313,15K | T =323,15K

0 102,0 98,3 96,9

96,0 82,2 61,7

10 83,9 53,8 31,0

20 64,1 38,9 7,6

50 32,8 12,3 1,2

100 17,5 1,4 2,2

Jako model pouzijte diferencialni rovnici:
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E(T-Tpy)
= —k,e X ¢, [15]

dc,
dt

kde ko, je rychlostni konstanta pfi teploté T, = 313,15 K, E aktivacni energie a R

plynovd konstanta. Odhadnéte optimdlni hodnoty parametri a vypocitejte jejich

intervalové odhady.

RESENE:

PFi vicendsobné regresi zkoumame zavislost zavisle proménné na nékolika nezavisle

proménnych soucasné, v tomto pfipadé na cCase a teploté. Pro spravnou funkci

programu ERA musime data usporddat uréitym zplsobem. V prvni fadé je treba

spravné nastavit rozmér problému na karté Dimensions.

Wariables:

i"E_ |ndependent
ﬁh_ Dependent

Esperiment;
i"ﬁ Events

Model E guations:
=1 Difterentil

i"fl_ Algebraic
Model Properties:
ﬁIE_ Parameters

Integrace obycejnych diferencidlnich rovnic se provadi automaticky podle prvni
nezavisle proménné. Proto v prvnim sloupci matice dat musi byt ¢as. Na druhou
nezavisle proménnou - teplotu - zbyva druhy sloupec. Protoze model obsahuje
diferencidlni rovnici, musi byt data seskupena podle stejnych hodnot nezavisle
proménnych kromé& proménné X[1] a v ramci téchto skupin sefazena podle X[1].
Dlvodem je to, ze pro kaZdou skupinu dat je tfeba zvolit po&ateéni podminku. Pro tento
priklad by matice dat méla vypadat nasledovné:
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A1 | w2 | ovm | v | v | v | ovEl | o~

1. 0 30315 102

2 5 30315 %

3. 10 30315 83.9

4 20 30315 E4.1

5. B0 30315 328

B. 100 30315 17.5

7. 0 31315 98.3

8. 5 31315 82.2

g. 10 31315 53.8

10, 200 3315 38.9

11, B0 31315 123

12, 00 31315 14

13, 0 32315 36.9

14) 5 32315 B1.7

15, 10 32315 31

16, 20 32315 75

17, 0 32315 12

18, 100 32315 2.2

19,

20,

21 s

< »

Pfepis modelu do syntaxe pouzivané programem ERA predstavuje nasledujici ukazka:

language=pascal

declar
end declar

static
end static

dynamic
dy[1l] := -pl[ll*exp(p[2]*(x[2]-313.15)/(8.314*x[2]*313.15))*y[1];
end dynamic

Zkusme nyni nastavit pocate¢ni hodnoty parametrl na p[1]=0,05 a p[2]=10000, a
poté se podivat na grafické zndzornéni experimentalnich dat a reseni modelu (viz
nasledujici obrazek).
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File Edit Wiew Model Compute Tools

BB 5P B R e

Mew Data OpenData SaveData Mew Model Open Model Save Model LCaompile Optimize Stop
Dimenzion  Farameters l Flow ] Data ] Model  Fit Chart l Parameter Details] Eovariances] Autocorelation] Heport] Debug]
Walue -~
£ T T T—
2. 10000 102
3.
| 4|
5.
| 6. ¢
Fa
g,
g,
10, 516
11,
12,
13,
1 ™
Messages | visibiity |
1.20 :
0.00 500 100
Time {min)
p3.erd [Modified] p3.mod [Saved] Compiled

Zde je zfejmé, Ze program automaticky rozstépi feSeni do 3 vétvi pro jednotlivé
teploty. Neni-li zfetelné rozpoznatelné, ktery bod patfi ke které vétvi, je mozné zapnout
funkci Cislovani vétvi Tools/Preferences/Toggles/Show Branch Numbers (pro spravnou
funkci je tfeba nastavit vyplnéné body - viz kap. 6.1.6). Po spusténi dospéje
optimalizace do stavu, ktery zachycuje nasledujici obrazek

102

516

1.20 ©

0.00 500 100
Time (min)
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PFri¢inu predCasného ukonceni optimalizace Ize nalézt na karté Parameter Details v
hlavnim sesité (viz obrazek).
Data ] Mu:u:lel] Fit Chart Parameter Details IEDvariances] .-’-'-.utu:u:c:relatiu:un] Hepu:urt] Del:uug]

value | Min | Max | std.Error | Lo F-Limit | Hi F-Limit
1| 004741 000000 | 10000.0
2| iooobo.o  o.ooo00 | 1000000
3.

Hodnota aktivacni energie (p[2]) zobrazend cervené dosadhla hranice intervalu
povolenych hodnot, ktery je pro kazdy parametr implicitné nastaven na (0; 10000). K
dokonceni optimalizace je tfeba povoleny interval rozsifit, tzn. nastavit horni hranici
napt. na 10°. Poté jiz optimalizaénimu algoritmu nic nebrani v dosaZeni optima.
Nasledujici obrazek znazorfiuje porovnani vypoctenych a namérenych dat.

102

516

1.20 — —0
0.00 50.0 100
Time {min)

Intervalové odhady se vypoctou prikazy Compute/Standard Errors a Compute/All F-
Limits analogicky jako v pfedchozim prikladé (viz nasledujici obrazek).
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File Edit Wiew Model Compute Tools
ol R T =2 [ = Y G
MewData OpenData SaveData Mew Model Open Model Save Model LCompile DOptimize Stop
Dimension] Parameters  Flow ] Data ]Model] Fit Chart PafathEfDBta"S]Eovaliances]ﬂutocolelation] HBlet] Debug]
Optimization || F-Test value [ Min | max | std.Error | LoF-imit | Hi F-Limit
. 1. 0.04852 0.00000 100o0.0 0.00453 0.04421 0.03326
Lomputation Focus: 2| eessse 0.00000 9246.97 574430 75772.2
Pararmeter: 2 Limit; | Upper =
Limit O bjective: —5
274 54016128 —6
Current Objective: 7
Min: 274 57a097eas | | 8]
Descent: 0.0000000 —g
10
11|
12
Messages | vishbilty | |18
| 14|
| 15]
16
17,
18,
19,
20
p3.erd [Modified] p3.mod [Saved] Compiled
V/YSLEDEK:

Optimalni hodnoty rychlostni konstanty k, a aktivacéni energie E odhadnuté z
experimentalnich dat jsou 0,049+0,005 a 67000+9000 (chyba zaokrouhlena na prvni
platné misto a hodnota zaokrouhlena podle fadu chyby). Intervaly konfiden¢nich mezi
jsou (0,4421; 0,05326) a (57444; 75772).

PRIKLAD 4: VICEODEZVOVA NELINEARNI REGRESE A KORELACE PARAMETRU

ZADANI!

Ve vsadkovém reaktoru byla sledovana nasledna heterogenné katalyzovana reakce A —
B - C —» D. Zmérené hodnoty zavislosti koncentrace na Case jsou uvedeny v tabulce
vcetné pocatecnich koncentraci (pocatecnich podminek)

t, min 0 10 14 19 24 34 69 124
Ca 0.1012 0.0150 0.0044 0.0028 0.0029 0.0017 0.0003 0.0001
Cs 0.2210 0.1064 0.0488 0.0242 0.0015 0.0005 0.0004 0.0002
Cc 0.6570 0.6941 0.6386 0.5361 0.3956 0.2188 0.0299 0.0001
Cp 0.0208 0.1977 0.3058 0.4444 0.6055 0.7808 0.9680 0.9982

Jako model pouzijte soustavu diferencialnich rovnic sestavenou s pouzitim nasledujicich
rychlostnich rovnic:

r =Kk,Cp [16-a]
K.C
r, =k, B°B [16-b]
KgCg + Cc + KpCp
C
ry = = [16-c]

> KyCy + Cc + KpCp
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Odhadnéte optimalni hodnoty parametrd, vypoditejte jejich intervalové odhady a
korelaéni koeficienty. Porovnejte oba typy intervalovych odhadd v souvislosti s
hodnotami korelaé¢nich koeficientd.

RESENE:

PFi viceodezvové regresi zkoumame zavislost nékolika zavisle proménnych na jedné
nebo nékolika nezavisle proménnych. Jako obvykle je pfi rfeseni pfikladu programem
ERA zapotrebi nejprve specifikovat rozmér systému a zadat experimentalni data (viz
obrazek).

File Edit Yiew Model Compute Tools
< B i
+ B : » . @
MewData OpenData Save Data Mew Model OpenModel  Sawve fs Compile Dptirnize Stop
Dimension ] Palameters] Flows ] Data IModeI] Fit Chalt] PalametelDetaiIs] Covariances] .&utocolelationl Heport] Debugl
Varisbles | ovm | v | ove | v | ovie | vEL [ vie
1 Ind - 1. 0 nioma 0221 0.E57 0.0208
=J7 indegenden z 10 0015 01084 06341 01977
¢ Dependent 3 14 00084 00488 06386 03059
Eperiment: 4 19 00028 00242 05361 04444
] : 5 24 0.0029 00015 0.3956 0.6055
;l’a_ vzt E. 34 0.0017 0.0005 02183 0.7808
L T E9 0.0003 0.0004 0.0239 0.968
LIt T oS 8 124 0.0001 0.oa02 0.0001 05932
={¢ Diferentia ) : : : :
ﬂ’ﬂ_ Algebraic 10
11.
tMadel Praperties: 12
illl5_ Parameters 13,
14,
Messages | Visibly | -
1E.
17
18
14,
20,
i ¥
< >
UntitledData.erd [Modified] estery_|hrC_a0.mod [Saved]  |[Compiled

Matematicky model bude mit nasledujici tvar:
language=pascal
declar
rl,r2,r3,ads : Double;
end declar
static

end static

dynamic
ads := pl[4]*y[2] + y[3] + p[5]*y[4];
rl := p[l]l*y[l]/ads;
r2 := pl[2]*p[4]*y[2]/ads;
r3 := p[3]*y[3]/ads;
dy[1l] := - rl;
dy[2] := rl - r2;
dy[3] := r2 - r3;
dy[4] := r3;

end dynamic
V zapise modelu je vidét, ze pro prehlednost i efektivitu zapisu je uzitecné si definovat

pomocné proménné.
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Optimalizace jiz u tohoto komplexné&jéiho modelu trva déle a jeji doba se mize
pohybovat od nékolik sekund do minuty podle zvolenych pocatecnich hodnot
parametrd. Pro zajimavost je mozné porovnat rychlost konvergence z rlznych
pocatecnich hodnot parametrl - tzv. pocate¢nich odhadd.

Optimalizace probiha nékolikanasobné rychleji, nemusi-li program zobrazovat
CD grafické feseni po kazdé Uspésné iteraci. Toto zobrazovani je mozné vypnout
jednoduse pfepnutim zobrazeni hlavniho sesitu na jinou kartu nez Fitchart.
Optimalni hodnoty parametrl zndzorfiuje nasledujici obrazek:

File Edit “%iew Model Compute Tools
%.I a ’
gid W e : » . @
Mew Data OpenData SaveData Mew Model Open Model Save Model Compile Dptimize Stop
Dimension Flow ] Data ] Model Fit Chart PalameterDetaiIs] Eovariancesl Aulocolelationl Heport] Debug]
Walue ~
1 0.7430663
2 0.0268538 1.00 f
5 0.0945060
4, 17.491950
3. 1.7360013
[a] &
_? i
| 3]
9,
0. 050 -
11.
12,
13, w
Messages ]yisibility]
k'
0
0.00 : e
0.00 520 124
Time {min)
pd.erd [Madified] pd.mod [Saved] Compiled

Po ukoné&eni optimalizace je mozné pristoupit k vypoctu intervalovych odhadt. Vysledky
zachycuje dalsi obrazek.
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File Edit Yiew Model Compute Tools
%I a ’
g0 W : . @
MewData OpenData Save Data MHew Model Open Model 5ave Model Compile Optimize Stop
Dimension] Parameters | ] Data ] Model] Fit Chart Parameter Details l Eovariancesl .&ulocolelationl Heport] Debug]
Optimization || F-Test value | min [ max | std.Error | Lo F-Limit | Hi F-Limit
c o 1.| 074307 0.00000 10000.0 021791 0.49296 1.22380
: | L
Lomputstion Facus: 2| b.02s88 0.00000 10000.0 0.00238 0.02349 0.03106
Parameter: | 5 Limit: | Upper 2.| 009451 0.00000 10000.0 0.02493 0.06739 0.16301
Linit Obiective | 4| 17.4919 0.00000 10000.0 6.09065 10,7829 34.0220
R 5| 173600 0.00000 10000.0 0.60263 1.07933 336088
0.00064702687 | —
Current Obijective: =
Min: 0.0031801 0644 g8
Descent o.oooooog | 2
10.
11.
12,
13.
14
Mezzages | Visibil —
i ]Embﬂﬂy] 15,
16,
17.
18,
19,
20,
pd.erd [Madified] pd.rod [Saved] Compiled

Hodnoty uvedené v matici vysledkl na karté Parameter Details v hlavnim sedité Ize
tazenim mysi oznacit a zkopirovat do schranky Ctr/+C pro dalsi zpracovani napf. v
programu MS Excel.

Je patrné, ze konfiden¢ni intervaly jsou vyrazné uzsi nez je rozpéti konfidencnich
mezi. To je mozné vysvétlit vysokymi korelacemi (viz kap. 1.3.1) mezi parametry a
nesymetrickym tvarem konfidencni oblasti (viz napf. obr. 3). V programu ERA 3.0 Ize
korelacni koeficienty vypocitat prikazem Compute/Normalized Covariances. Vysledky se
zobrazi na karté Covariances hlavniho seSitu (viz obrazek).
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. | 2 | 3 | 4 | 5 | & [ 7 | 8 | 3 | m |~
10 100 | 009 043 004 049
2| 009 | 100 | 073 0B8 047
3| 043 | 073 100 | 085 | 093
4| 004 | 0B 085 100 075
65| 043 | 047 | 083 | 075 | 100
B.
7.
8.
3.
10,
11,
12,
13,
14,
15,
16,
17,
18,
19, "
<l >
VYSLEDEK:

Porovnani vypocltenych intervalovych odhadl vede k zavéru, ze konfidenéni intervaly
hodnoti parametry jako nerealisticky spolehlivé. Vzhledem k nelinearité modelu a
vysokym korelacim mezi parametry predstavuji konfidenéni meze podstatné
vérohodné&jsi obraz o spolehlivosti odhadnutych parametrd.

PRIKLAD 5: VYZNAMNOST PARAMETRU

ZADANI:

Ve vsadkovém reaktoru byla sledovéana nasledna heterogenné katalyzovana reakce A —
B — C. Zmérené hodnoty zavislosti koncentrace na case jsou uvedeny v nasledujici
tabulce

tmin| 0 0.167 0.25 0.5 1 2 3 6.25 7 7.5 9.5
can |1.000 0.949 0.927 0.905 0.780 0.638 0.409 0.214 0.178 0.157 0.088
cg |0.000 0.048 0.069 0.090 0.206 0.337 0.527 0.676 0.695 0.701 0.681
cc |0.000 0.003 0.004 0.005 0.014 0.026 0.064 0.110 0.128 0.142 0.231

7, min| 12,5 15 175 20 225 25 275 30 32,5 35
ca |0.050 0.038 0.032 0.025 0.018 0.013 0.006 0.002 0.001 0.001
cs |0.599 0.432 0.304 0.239 0.158 0.090 0.047 0.018 0.008 0.002
¢c |0.351 0.530 0.665 0.736 0.824 0.897 0.947 0.980 0.991 0.997
Jako model pouzijte soustavu diferencialnich. Rychlostni rovnice pouzijte v nasledujicim

tvaru:
KACA
"1+ K,c, + KgCy + KoCo

n= [17-a]
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KBCB
1+ K,c, +KyCy + Ko

r, = [17-b]
Odhadnéte optimalni hodnoty parametrd, vypoditejte jejich intervalové odhady a
korelaéni koeficienty. Na zakladé t&chto Gdaji zhodnotte statistickou vyznamnost
parametr{ a ptipadné provedte vylouceni nevyznamnych parametrd.

RESENE:

PFi feSeni prikladu programem ERA je zapotfebi nejprve specifikovat rozmér systému a
zadat experimentalni data (viz obrazek).

File Edit Yiew Model Compute Tools

o B R o pwR.E 0

MewData OpenData Savebs MHew Model Open Model 5ave Model Compile Optimize Stop
Dimension l Palameters] Flow ] Data lModeI] Fit Ehaltl PalameterDetaiIs] Eovariancesl .&ulocolelationl Heport] Debug]
Varisbles: ap | ovon | v | v | v | v | el [ vie
= irdenendent 9, 7 ni7e 0695 niza
ST Independen T 75 0157 0.701 0142
{3 Dependent 11, 45 0088 0681 0.231
T 12, 125 005 0539 0.351
_ITIJ—' 13, 15 003 0432 053
;l’T s 14, 175 i1k 0304 1665
o] Eerretfares 15, 20 0025 0239 073
1E. 225 nos 0158 0824
=1 . .
<3 Difterena 17, x5 0mz 0.09 0,897
=0 Algebraic 13 e 0.008 0.047 0.947
Model Pronat 19, an .00z nos 0.3a
5
j—Lﬁ foperties 20, 325 0.00 0.008 0.991
;||5_ Parameters 2. 35 0001 .00z 0337
22,
Messages | visiily | —
24,
a5,
26.
a7,
28,
Aan b
< >
pS.erd [Madified] p5.mod [Saved] Compiled

Matematicky model bude mit néasledujici tvar:

language=pascal
declar

rl,r2,ads : Double;
end declar
static

end static

dynamic
ads := 1 + p[3]1*y[1l] + p[4]*y[2] + p[5]1*yI[3];
rl := pl[l]l*p[3]*yl[l]/ads;
r2 := p[2]1*pl[4]*y([2]/ads;
dy[1l] := - rl;
dy[2] := rl - r2;
dy[3] := r2;

end dynamic
Grafické zndzornéni Fedeni pro optimalni hodnoty parametr{ a jejich intervalové odhady

jsou znazornény na nasledujici dvojici obrazkl
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File Edit Wiew Model Compute Tools
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Pfestoze experimentalnich dat je v tomto pfipadé dostatek a jejich rozptyl je pomérné
maly, je spolehlivost odhadu nékterych parametrl velmi nizkd. Je to zpdsobeno
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vysokymi korelacemi parametrl. Navic je parametr K. statisticky nevyznamny
(statisticky nevyznamné odlisSny od nuly - viz kap. 1.4) protoZze rozsah jeho
konfidenénich mezi zahrnuje nulu. Nejméné spolehlivé jsou odhady parametrl Ka a Ks,
které jsou nejsilnéji korelované s nevyznamnym parametrem a také mezi sebou
navzajem. Nevyznamnost adsorpcniho koeficientu K: je mozno interpretovat jako
zanedbatelnou silu sorpce latky C na povrchu katalyzatoru ve srovnani s latkami A a B.
Vyloucenim parametru K¢ z adsorpcniho ¢lenu byl ziskan zjednodusSeny model se Ctyfmi

parametry.
language=pascal
declar
rl,r2,r3,ads : Double;
end declar
static

end static

dynamic
ads := 1 + p[3]1*y[1l] + pl4]l*yl[2];
rl := p[l]l*p[3]*y[1l]/ads;
r2 := p[2]1*pl[4]*y[2]/ads;
dy[1l] := - rl;
dy([2] := rl - r2;
dy[3] := r2;

end dynamic
Optimalni parametry tohoto zjednoduseného modelu a jejich intervalové odhady

ukazuje nasledujici obrazek.

Walue Min Max Std. Error Lo F-Limit Hi F-Lirnit
1.p 023767 i 0.00000 10000.0 002189 0.20884 0.27499
2. 0.05886 0.00000 10000.0 000798 0.04994 0.07342
3. 11.8158 0.00000 10000.0 5.86997 6.50160 28,9243
4.1 8.25427 0.00000 10000.0 4.95309 392661 23.59657
2.
VYSLEDEK:

Vyloudeni nevyznamného parametru zplsobilo vyrazné sniZeni korelaci parametr(.
Zjednodus$eny model byl pfitom schopen popsat pribéh reakce prakticky stejné dobre
jako model pdvodni. Niz&i mira korelaci parametrd a jejich niz§i pocet se
u zjednoduseného modelu projevuje v pomérné vysoké spolehlivosti odhadnutych
parametrd.
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SEZNAM SYMBOLU

Latinské symboly

~WTrTT1ToHowWY

X

Ne

S /W T ===
< »nw ©

X U

vektor poloos hyperelipsoidu definujiciho prohleddvanou oblast
diagonalni matice s prvky by = |hy;|™ (pro h; = 0 je by = 1)

variaéné-kovarianéni matice parametrd
kritickd hodnota Fischerova rozdéleni
matice druhych derivaci ucelové funkce (Hessian)

Jacobiho matice parcidlnich derivaci rezidui podle parametrd

rychlostni konstanta chemické reakce
konstanta iUmeérnosti

formalni adsorpcni koeficient
vérohodnostni funkce

konfidenéni interval

momentova matice (prvky mj)

pocet méreni

pocet parametrd

pocet Usp&dnych nédhodnych vybérl
pocet zavisle proménnych (odezev)
hustota pravdépodobnosti

vektor parametrd

vektor optimélnich hodnot parametr

gradient Ucelové funkce

rychlost chemické reakce

délka kroku optimaliza¢ni metody

krok optimalizacni metody

rychlost zpétné reakce

korela¢ni matice (prvky rj)

defini¢ni matice gradientové metody (pozitivné definitni)
rezidualni rozptyl

Ucelova funkce

kritickd hodnota studentova rozdéleni

cas

smérovy vektor

matice bodl méreni

vektor zavisle proménnych

reziduum

matice namérenych hodnot zavisle proménné
diagondlni matice

Recké symboly

&

£
K
A

kontrakéni koeficient

kontrak¢ni vektor

kladna konstanta rychlosti konvergence
kladna konstanta
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vektor stfednich hodnot ndhodné veliciny
stechiometricky koeficient

korelacni koeficient

stupen pokryti povrchu

rozptyl parametru

rozptyl zavisle proménné, rozptyl méreni

kovarianéni matice chyb odhadu parametrd (prvky o)
kovarianéni matice chyb méreni (prvky o,%)

parametr hustoty rozdéleni ndhodnych vybé&rl
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