4¢ Exercicio de Algoritmos Numéricos I - 19/2
Ajuste de Curvas usando o Octave - DI/UFES

Objetivo:

O objetivo desse exercicio é usar regressao polinomial e ajuste nao-linear, pelo método dos quadrados
minimos, para ajustar polinémios no Octave e resolver aplicagoes.

Conceitos/comandos importantes:

e p = polyfit(x,y,m) (ajustar um polinémio de grau m a tabela de dados (x,y) contendo n pontos, tais
que n > m + 1, no sentido dos minimos quadrados)
p é um vetor contendo os coeficientes de py, (7) = apz™+- - -+asx’+a1x+ag, ouseja, p = [ay, ... az ai ag)

e polyout(p, "x") — mostra o polindmio no formato p = a,a? + ap—12°~1 + ... a1z + ao.

e x = linspace (x4,xp,tam), gera um vetor x com Ty = X4, Tigm = Tp € tam componentes igualmente
espacadas.

e y = polyval(p,x) — calcula o valor do polindmio p em todas as componentes de x, gerando o vetor y.

e mean(Y) — calcula a média das componentes do vetor Y.

e norm(Y,2) calcula a norma euclidiana do vetor Y (norm(Y,2) = \/(y? + y2 + ...+ y2).
Considerando as fungoes descritas acima resolva os seguintes exercicios:

1. Os dados a seguir representam o tempo (7'), em segundos, de congelamento para um certo volume (V')
de uma substancia. Use a regressao para determinar um modelo para prever T como uma fungao de V.
Tente varias possibilidades - linear, parabdlica, etc. Estime o tempo de congelamento usando 2.8 volumes.
Mostre o estudo feito para a regressio polinomial, imprimindo a tabela contendo 72 e o. Mostre, em um
mesmo grafico, os pontos da tabela e a curva do melhor ajuste.

2 7| 275 | 275 | 285 | 2.85 | 2.90 | 290 [ 2.95 | 2,95 | 300 | 3.00
T |6.85]6.80 | 6.70 | 6.30 | 6.33 | 6.20 | 5.90 | 5.82 [ 5.80 | 5.80 | 6.15 | 6.00 | 6.30 | 6.15

2. Vamos utilizar dois modelos de Michaelis-Menten [1] para analisar o crescimento de uma bactéria v como
uma funcdo da concentragao de oxigénio [S], descritos pelas equagoes:

. _ uml5]

Casol: v = Fs + 9] (1)
. _ U [S]?

CCLSO2 v = W (2)

onde vy, é o crescimento maximo da bactéria e ks é a constante representando a metade do crescimento
maximo, como mostrado no Fig. 1. As equacoes descrevem uma relagao que se estabiliza com o aumento
de [S], onde a equagao (2) representa um modelo de segunda ordem.

Use o método dos quadrados minimos para ajustar os dados da tabela abaixo com versoes linearizadas das
Equagoes (1) e (2). Além de estimar os parametros dos modelos, avalie a qualidade dos ajustes através
de medidas estatisticas e graficos dos ajustes.
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Figura 1: Duas versoes do modelo de Michaelis-Menten para cinética enzimatica.

S]] 13|18 3 | 45 | 6 | 8 | 9
v [0.07 | 0.13 ] 0.22 | 0.275 | 0.335 | 0.35 | 0.36

Para isso, execute os itens a seguir:
(a) Determine os coeficientes dos ajustes e recupere as equagoes dos modelos originais. Estime a taxa
de crescimento em [S] = 7.
(b) Calcule 72 para os modelos linearizados.

(c) Faga os gréficos das solugoes linearizadas (Casol: 1/[S] x 1/v e Caso?2: 1/[S])? x 1/v) e originais
([S] x v). Mostre em um mesmo grafico a curva do ajuste junto com os pontos tabelados.

(d) Analise qual caso fornceceu um ajuste mais adequado, baseado nos valores estimados para [S] = 7,
medidas estatisticas e graficos dos ajustes.
Relatério:

Entregue os arquivos .m desenvolvidos e um relatério suscinto com suas conclusoes sobre os objetivos listados
acima em pdf (nome do arquivo AN192-EXE4-<nome>) e via email (luciacQinf.ufes.br) até 15/10/2019. O
titulo do email deve ser AN192-EXE4-<nome>.
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