Znajdowanie miejsc zerowych
funkcji metoda Netwona

Porazka! To zbyt mato powiedziane by opisac rezultat pierwszego testu pufapki na
zombie. Najwidoczniej kto$ nie dopilnowata dziedziczenia zmiennych i putapka zostata Zle
wyregulowana a teraz samorzutnie zamienia zombie w kalafiory!!! I nikt nie ma pojecia jak
ja zatrzymac! Wojsko ma podjg¢ prébe bombardowania by nie dopusci¢ do zastgpienia
jednej apokalipsy drugg. W miedzyczasie nie masz za wiele do roboty i postanawiasz
pomaéc swojemu znajomemu chemikowi Walterowiw jego pracy nad produkcjg réznego
rodzaju substancji rozrywkowych.

Poniewaz nie jestescie chemikami, prébuje wyjasni¢ wam problem najprosciej jak sie da:

Wykorzystywany przez niebo sposob syntezy metaamfetaminy przedstawia ponizsza
reakcja chemiczna:
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dla utatwienia opiszmy jg jako A + B > C > D, dla naszych obliczer mozemy uproscic je
nawet do: A + B > D, nie pytajcie jak. Wystarczy, ze mozna. Walter potrzebuje waszej
pomocy w obliczaniu stezenia rownowagowego sktadnikow po reakgji.

Chcgac obliczy¢ stezenie rownowagowe substancji po przeprowadzonej syntezie nalezy
rozwigzac ponizszg statg rownowagi:
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gdzie [A], [B], [D] to wykorzystywany przez chemikéw sposéb zapisywania stezenia danej
substandji, a K to po prostu stata reakcji. Jezeli poczgtkowe stezenie substancjiA i B

wynosito odpowiednio [A], i [B], powyzsze rownanie mozemy zapisac jako:
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Aby obliczy¢ stezenie rbwnowagowe wystarczy po prostu znalez¢ miejsce zerowe tej
funkgji. Przyjmij, ze stezenie poczatkowe sktadnika A i B byty sobie réwne.

DD = K



Zadanie do wykonania

1. Napisz program do obliczania miejsca zerowego funkcji metodg Netwona. Do

pierwszego obliczenia, przyjmij poczgtkowe stezenie sktadnika A i B jako 2 %

poczatkowg wartosc [D] =1 i stat reakcji K = 0.25 % Warunkiem korica iteracji

bedzie krok metody mniejszy od 10°.

2. Przygotuj program, ktéry obliczy stezenia réwnowagowe dla [A], = [Bl, = ¢, W
zakresie od 2 do 10 [mol/dm3]. Program powinien wypisywac dane, ktére postuza
do utworzenia wykresu [D] = [D](cy) i [B] = [B](cp)-

3. Zprzyczynchemiczno-technicznych, otrzymang miksture najtatwiej bedzie oczysci¢
w przypadku, gdy stezenie [D] = [B]. Dla jakiej wartosci co uda sie to uzyskac?

4. Dlacy =2 przygotujtabele, wktdrejzawrg sie:potozeniakolejnych przyblizen; krok
metody; wartosc¢ funkgji; oraz wartosc jej pierwszej pochodnej. Wyzej wspomniane
obliczenia i tabele wykonaj dlaréznych poczgtkowych wartosci [D] w zakresie do O
do 2.]Jak bedzie zaleze¢ilos¢ wymaganych operacjii przebieg dziatania metody w
zaleznosci od wybranego miejsca poczatkowego?

Metoda Netwona

Metoda Netwona pozwala na iteracyjne znalezienie kolejnych przyblizen miejsca
zerowego funkcji jednej zmiennej za pomocg wyrazenia:
f(x)
f(x)

gdzie x;,, to kolejne przyblizenia miejsca zerowego.

Xit1 = Xi—

W naszym przypadku, obliczenia bedziemy wykonywac¢ tak dtugo, az krok funkgji

|xl‘+1 —xil > 10_6.
Pochodng funkcjiw punkcie x mozemy wyliczy¢za pomocgiloczynuréznicowegow przod:

f(x+h)— f(x)

f/(x) = -

gdzie h to krok iloczynu. Z przyczyn technicznych warto by ten krok byt mniejszy od
granicznego kroku metody Netwona. Z moich testéw wynika, ze 10 razy mniejszy od
granicznego kroku bedzie OK.



