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» Mgr Matematicka biologie

~ » PhD studium — Chemie Zivotniho prostredi
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> Programator C++
B systém COBRA — software pro vypocty a vizualizaci dat z il
databaze (dynamicky powerpoint)

B pouzito v programech Triton, SVOD, Uniseven T




» Davka — mnoZstvi latky dodané organismu vztaZené na
jeho hmotnost, povrch téla ...
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— » Koncentrace — bézna fyzikalni veli¢ina

— »0Odpoved’ — méreni veliciny (Endpoint) i




~ » Tyto pokusy najdeme v ekotoxikologii, vyvojové toxikologii,
biologii, onkologii, ekologii, biomedicing

~ » Neni jednotna standardizace hodnoceni
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~Stochasticky pristup (NOEL approach
= mmms)> srovinavani jednotlivych koncentraci s kontrolou
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|K0ncentrace Xp
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Koncentrace X,
|K0ncentrace X

Kontrola
Koncentrace X,

» Regresni pristup
m===)> na zakladé dat nalézt matematickou funkci
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Hledame vztah mezi jednou nezavislou proménou a jednou
zavislou proménnou

Nezavisla proménna X — vektor davek

Zavisla proménna Y — vektor odpovéedi

Model — rovnice ptimky: Y =4- X +h+€

a

b

>

€

...smérnice primky — rychlost ristu(poklesu) primky
...Intercept — hodnota Y pro X=0 (prinik ptimky osou Y)

...odhad rezidui — soucet rozdilii mezi naméfenymi a vypoctenymi hodnotami
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~ ReSime soustavu:

; l.1=a-0+b+e,
[ 29=a-1+b+e,
el 54=a-2+b+e,
1.6=ai3 Hb+He,
8.6=a-4+b+e;

ReSeni: ¥=2X+1+¢ :
SR e [N A RS | R DN NRE PR N0 P




Iteracni algoritmus — pocatecni

~ Tvar rezidualniho prostoru
| zavislého na dvou parametrech

Suma rezidui
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- Parametr 1

Parametr 2
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Suma rezidui
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1 parametr 1




-~ » Stanoveni poc¢atecnich odhadu B 1

> V i-tém kroce nalezeni vhodného priristkového vektoru A"

NS U(B"+a") < U(B")

- » Ovéreni zda bylo dosaZeno minimalni hodnoty rezidua




» Nederivacni algoritmy * Metoda primého hledani

* Simplexové metody
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» Derivaéni algoritmy

B * Metoda nejvétsiho spadu g
| * Gaussuv-Newtonuv algoritmus — linearni smér 1

e * Algoritmy Marquardtova typy — kombinace 3%
linearniho sméru a sméru nejvétsiho spadu
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Vae

v Sigmoida
Sigmoida QECD lag-faze
Sigmaoida 4 parametry

v Sigmoida Maokulsky 20030

T/

Farametr 1 Parametr 2 Parametr 3 Parametr 4
Minimum: [0 |o |o |0
Masimum: |20 f1 |20 |20
Fotatetni
odhad: IU-3:'1 {05 |5 (5
Parametr vyjadfuje hodnatu maximalng n:u:lpn:n-'édi|

EIKl

Sigmeida DECD Sigmoida Motulsky « | * |
Odhad parametri probéhl dspéiné
Pocatecni odhady Koneéné odhady
parametri: parametri:
R.000000 0342631
1.000000 0,130000
3,000000 3266808
10,000000 9737287
0,300000 0044831
Pocet iteraci ar
Residualni soucet 0,000021
ctvercili
AIC -65,27 2652

Sigmoida OECD Sigmaoida Mntulsk_l,l[LI_bl_
Odhad parametrd prob&hl Gzpéiné
Pocatecni odhady Koneéné odhady
parametri: parametri:
0,330000 0340617
0.500000 0635948
5.000000 4 953763
5.,000000 1.923642
Pocet iteraci 18
Residualni soucet 0,007491
Ctvercl
AIC -41,793853




EGraf

Graf

— Sigmoida Motulzky (2003}

— Sigmoida OECD
# Experimentaini data
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~— » Uvod do progamovani 1, 2 — M1160, M2160 i

» Navrh algoritmu 1 — 1B002

> Numerické metody 1 — M4180 — itera¢ni metody pro reSeni
= nelinearnich rovnic o

» Numerické metody 2 — M5180 — numerické odhady derivaci
B a integralu funkci 1




