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Abstrakt:

V ptispévku je popsan zpiisob prace se studentem VOS a SPS ve Varnsdorfu, se kterym
jsem se jako konzultant za¢astnil celostatni piehlidky SOC. Tématem prace byla metoda
Savitzky-Golay pro zpracovani statistického souboru dat a oborem, ve kterém soutézil,
byla matematika. Jedna se tedy o ukazku prace s talentovanymi studenty.

1. Uvod

Podpora talentovanych studentli by méla byt jednou z priorit vzdélavacich instituci
vSech typt, od zdkladnich skol, ptes Skoly stfedni az po Skoly vysoké. BohuZzel se na
tuto velmi dulezitou aktivitu obCas zapomind a tak neni na Skodu si pfipomenout, ze
mezi naSimi studenty jsou i velmi talentovani jedinci, ktefi jsou schopni i1 na stfednich
Skoléach skutecné vysoce odborné prace daleko presahujici ramec uciva.

Jednoho svého studenta jsem tedy pfed dvéma lety (Skolni rok 2006 / 2007) oslovil
s tim, Ze bylo zajimavé se zu¢astnit soutéze SOC (Stiedoskolska odborna ¢innost). Tim
studentem byl Ondfej Tima, ktery v t¢ dobé na nasi Skole studoval obor Elektronické
pocitacové systémy (nyni je jiz po maturitni zkouSce a studuje na TU v Liberci).
Vzhledem k tomu, Ze u¢im matematiku, obor byl jasny. Jiz dfive jsem se setkal s
metodou Savitzky-Golay pro zpracovani statistickych dat. Tato metoda je starsi
nicmén¢ se 1 nyni suUspéchem pouzivd pifi zpracovani difrakénich meéfeni na
polykrystalickych materidlech ve Fyzikalnim ustavu Akademie véd CR, v. v. i.

2. Kratce o metodé Savitzky-Golay

Tuto metodu v roce 1964 predstavili pravé panové Savitzky a Golay. Jednd se o
upravenou metodu MNC. V dobé vzniku byla vypoletni technika v plenkach a i ty
nejvykonngjsi pocitace mély nesrovnatelné nizsi vykon nez dnesni, byt’ jen béZzné, stolni
PC. Tehdejsi pocitace také disponovaly s velmi malou operacni paméti.

To znamenalo ale zasadni omezeni pro ukladani vétSich objemil dat, se kterymi se
ale pii statistickych vypoctech setkdvame. Dnes neni problém fesit vyrovnani metodou
MNC pii¢emz matice plant (design matrix) maji i nékolik miliont prvkil. V Sedesatych
letech minulého stoleti to ale problém byl.

Zakladni myslenka metody je jednoduchd. Kdybychom statistickym souborem dat o
rozsahu m hodnot prokladali polynom P,(x), méla by matice planti 4 rozméry (m, n +
1). Matice 4”4 by pak byla &tvercova o rozmérech (m, m). Rozsah m statistického
souboru ale mize byt skute¢né veliky.

Vyhodnégjsi proto bude definovat v métenych datech statistického souboru ,,0kno* o
velikosti (2k + 1) hodnot, pficemZ musi byt splnéna nerovnost 2k + I > n, aby doSlo
k vyrovnani MNC. Dal§i modifikace metody MNC spoéiva v tom, Ze pii praktickych
vypoctech nebudeme tulohu fesit maticové, ale kazdému bodu definovaného datového
,»okna“ pfisoudime vahu (konvolucni c¢islo). A navic mizeme také vyuzit toho, Ze
v ptipad¢ prokladani polynomu P,(x) statistickym souborem meéfenych dat 1ze velmi
jednoduse vypocitat i jeho p-ta derivace é(p)Pn(x) / aa®” skdei=0,1, 2, ..., n.
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Tyto vahy jsou pfedem odvozeny a jsou stanoveny pro voleny stupeil polynomu #,
Siti datového ,,okna“ (2k + 1) a tad p derivace prokladaného polynomu podle
neznamych koeficientl. Samoziejmé pfi splnéni nerovnosti p <n. K témto konvolu¢nim
¢islim jsou dale stanoveny normaliza¢ni faktory v zéavislosti na nastaveni parametra
celé metody. Uloha pak piejde na velmi jednoduché vahovani méfenych dat podobné
jako u klouzavého priméru. Zde se jen jedna o vazeny primér a jednotlivé vahy jsou
stanoveny pomoci MNC.

Vypocet pak postupuje tak, ze mecfenou cCiselnou hodnotu v centralnim bodé
datového ,,okna‘ nahradime pfimo hodnotou vypoctenou. Pak posuneme datové ,,0kno*
o jedno meéfeni dale a postup vypoctu opakujeme. Z hlediska naroki na vypocetni
techniku se jedna o velice efektivni zélezitost, protoze potiebujeme relativné malo
paméti a vypocet spociva jen v cyklech.

Metoda ma samoziejm¢ i nevyhody. Jednak pifi ni pfichdzime o prvnich (a
poslednich) k& méfenych hodnot a za druhé pii nevhodné volbé nastaveni metody
dochdzi k zdsadnimu zkresleni méfenych dat. Tj., filtruje se nejen Sum z méfeni ale i
dualezité informace.

Prvni zminénou nevyhodu mizeme odstranit vhodnou modifikaci metody Savitzky-
Golay (pro ukdzku bude dale odvozena). Nicmén¢ ta druhd nevyhoda stale zlstava a je
tieba metodu skutecné dobfe ,,vyladit“ aby poskytovala vSe, co muze a zéaroven
nepusobila ztratu informace obsazené v méieni.

3. Zobecnéni metody Savitzky-Golay

Odvozeni samotné metody je dlouhé a do tohoto ptispévku by se neveslo. Proto zde
uvedu jeji obecnéj$i podobu (odvozenou pozdé€ji, nez pivodni metoda), ktera fesi
zaroven problém krajnich bodu statického souboru.

M¢jme tedy aproximaéni polynom stupné M v proménné x:

Py(x) =ap +ax + a2x2 + ..+ ap (1)
a jemu odpovidajici hodnoty  f(-nz), ..., f(ng) méfené veliCiny. Symboly -n;, ng
vyjadiuji soufadnice méfenych hodnot v ramci datového ,,okna“ vzhledem k jeho
centrdlnimu bodu. Index L znamend levou ¢ast a index P pravou ¢ast datového ,,okna*.
Pro centralni bod plati -n;, = ng = 0. Pak gy bude hodnota polynomu pro x = 0, tedy

hodnota a.
Matice plant 4 bude mit tvar:

Ay =7, (2)
kdei =-ny, ..., ngaj =0, ..., M. Systtm normalnich rovnic pro vektor dx ma pak tvar:

A" A)dx=A"f (3)
A feSeni systému normalnich rovnic ma tvar:

dc=A"4)" A" f 4)



Miuzeme také zavést formy:

al, =3 a44,= 3k a Uf) =3 Af=3Kf (5)

k=-np, k=-np, k=-np, k=-np,

A nyni je konvolucni Cislo C, soucasti hodnoty a, jestlize vektor f nahradime
jednotkovym vektorem e,, kde -n; <n < np.

Naptiklad pro konvoluc¢ni ¢islo C_, pro bod n = -2 (pfi velikosti intervalu {~3;3} =7
bodl) bude konkrétni tvar vektoru e, nasledujici:

en = (0,1,0,0,0,0,0) (6)

Vektor C, konvolu¢nich cisel se spocCitd na zdkladé MNC feSenim systému
normalnich rovnic takto:

C,=A"4)" A" e, (7)

Jeho slozky jsou konvolucni €isla pro vSechny fady derivace od 0 do M a pro n-ty bod
datového okna. Formaln¢ mizeme tento vzorec pro jednotliva konvoluéni Cisla piepsat
jako:

C,={A"4)" A" e}, (8)

kde p je tad derivace pro ktery konvoluc¢ni Cislo poc¢itame. Pfedstavuje ndm soufadnici
hodnoty, kterd nés zajima ve vektoru C,,.
Konvoluc¢ni ¢islo miizeme také spocitat takto:

C = io{(ATA)I b, )

coZ je jen jinak zapsdn minuly vyraz.

Takto odvozend metoda mé také dvé velké vyhody oproti jeji klasické formulaci.
Konvolu¢ni Cisla (vahové faktory) jsou vzdy z intervalu (0; 1) a tudiz odpadé potieba
normovani normaliza¢nim faktorem. Druhou vyhodou je moznost pocitat ndhradni
hodnotu (hodnotu proklddaného polynomu) i pro jiny bod datového ,,0kna* nez je jeho
bod centralni. To ovliviiuje volba vektoru e,,.

4. Postup prace pri FeSeni dané problematiky

Ondfe; Tima se tedy pustil ve Skolnim roce 2006 / 2007 do teoretického studia
problematiky samotné metody Savitzky-Golay a také do studia pfidruzenych témat
z oblasti matematické statistiky, teorie chyb a vyrovnavaciho poc¢tu. Samoziejmé vetné
metody nejmensich ¢tverct a jejich vlastnosti.

To se samoziejm¢ neobeSlo bez mnoha konzultaci, pfi nichZ jsme stravili mnoho
hodin. Dal§im krokem bylo pofizeni dat. Studijnimi materidly byla vysokoSkolska
skripta ,,Teorie chyb a vyrovnavaci pocet I, II* pani Radoucha a Hampachera,
wtatistické zpracovani experimentalnich dat* panti Melouna a Militkého a dale
»Prehled statistickych metod zpracovani dat*, jehoz autorem je Hendl.



Moje vize byla, ze student nebude metodu demonstrovat pro obhajobé prace na
celostatni piehlidce praci SOC na umélych datech, ale na realnych méfenich. Zde jsem
vyuzil mé znamosti s pracovnikem Fyzikalniho ustavu Akademie véd CR, v.v.i., Ing.
Marianem Ceriianskym, CSc., ktery je mij stryc. Ten poskytl mému studentovi realna
data z difrak¢niho méfeni na polykrystalickych materidlech. Konkrétn¢ se jednalo o
rentgenova méfeni povrchové vrstvy polykrystalického kiemiku, ktera méla
tloustku 15um. Ulelem méfeni bylo uréit makroskopicka a mikroskopickd napéti a
velikost krystalickych ¢astic (krystalkt, krystalit, krystalovych zrn) ve zminéné vrstve.
Sledovaly se tedy uhlové polohy reflexi na pozadi. Na kazdém vzorku byly jesté
umistény 4 kontrolni body ze stiibra a monokrystalického kfemiku s pfedem zndmymi
polohami reflexi.

Po nastudovani problematiky student formuloval metodu Savitzky-Golay ve své
zprave. Popsal velmi precizné teoretické odvozeni metody a jeji pocatecni nastaveni
(tedy stupen aproximacniho polynomu, $iti datového ,,okna* a fad pocitané derivace).

Pro praktické vypocty byl tfeba naprogramovat vypocetni aparat. Po konzultaci jsme
se dohodli, Ze timto vypocetnim aparitem bude aplikace psand pod operacnim
systtmem Win XP a bude psdna v programovacim jazyce C++ v interaktivnim
objektove orientovaném prostiedi Borland C++ Builder. Nasledovala rozvaha datovych
typt. Zde student spravné zvolil pro ukladani vypoctenych konvolucnich ¢isel a
normalizacnich faktort datovy typ ,,long double* (64 bitit) vzhledem k jejich velikostem
(i ptes to, Zze konvolu¢ni ¢isla 1 normalizac¢ni faktory maji celo¢iselnou povahu typ ,,long
double* je typem s plovouci desetinnou ¢arkou).

Vyse zminéna vlastnost typu ,,long double* ovsem v praxi znamenala trochu jiny
pristup k praci s témito hodnotami. Tak napiiklad neni mozné testovat rovnost dvou
¢isel tohoto typu pfimo. Je tieba testovat absolutni hodnotu jejich rozdilu a opét nikoliv
proti nule, ale proti vami definované toleranci. Pokud nastavime toleranci spravné, bude
zachovana ona celoc¢iselna povaha i pro typ ,,long double*.

Plvodni rozvaha pocitala s tim, Ze jeho program bude feSit vypocet samotnych
konvoluc¢nich ¢isel a normaliza¢nich faktord, ale také pfimo zpracovéavat 1 méfena data.
Tato vize se podafila splnit a tak vznikl vypocetni systém na témeét profesionalni Girovni.

Soucasti prace také byl poster, ktery prezentoval feSenou problematiku. Tento poster
byl také v poster-sekci na konferenci vyvéSen.

Cile prace bylo stanovit idedlni nastaveni parametrii metody Savitzky-Golay tak, aby
doslo k filtraci Sumu z méfeni a zarovenl aby nedoSlo ke ztratdm informaci nesenych
méfenymi hodnotami. To se Ondfeji Tamovi podafilo a jeho vysledky (stupen
polynomu 3., sife datového ,,okna* 9 bodil a fad derivace 3.) pln€¢ korespondovaly se
zku$enostmi vyzkumného tymu Ing. Cerianského. Je tieba ale piedeslat, e ono idealni
nastaveni této metody jsem znal jen ja jako konzultant a tak vysledek, ke kterému
student doSel zcela sam nebyl mnou nikterak ovlivnén!

SnaZeni Ondfeje Timy bylo korunovdno postupem do celostatni piehlidky praci
SOC, kde obsadil 5. misto. P¥icemz se na prvnich &tyfech mistech umistili studenti
matematickych gymnazii! Povazuje tedy jeho vysledek za vynikajici.



5. UkazKky z prace studenta Ondieje Tumy

GEOMETRIE PARALELNIHO PAPRSKU
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Obrazek 1: Schéma generatoru laserového paprsku a geometrie umisténi
laboratorniho vzorku. Zde student toto schéma pievedl do ¢eského jazyka.
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Obrazek 2: Prostfedi vypocetniho systému, ktery naprogramoval Ondiej
Tama. Obrazek ukazuje vypocet konvolu¢nich ¢isel a normaliza¢nich faktort
pro stupen polynomu 3, §ifi datového okna 9 bodt a 0. — 3. tad derivace
polynomu



1=k

Program  Wpoity

Wiipadty IErafy I

Parametry metady Sawitzky - Golay: Aplikace metody Sawitzky - Galay na data:

Stupef polynomu n=

Sitka datoveého okna m= [g

J

Bad derivace p=

Matist data | {“Vypocet I Ullozit |
Yjpotet Ul Sinazat Zaviit Giafy | Emazalvyplsl Smazaldalal

Date: 2%, 1. 2005 (Tuesday) -
Time: 15:09:19

Sample
Diffraceion:

Si6-37M-24 1 2006

Primary bean intensity: net measursd
Barkground intensiby: not measured
Integravion prried: 13,

Tempe ratmre not stabilized

$

wlif:dmiidid iilict,
L

Wslediy wipoEta 0. derivace
25 [ ]

5,08 1 0

5.1 E B LOELOZEIEL
5,15 T B 2114i5571e
ELRE e 5 5599124199
25 .£5 S 5,159292929¢

| i

Obrazek 3: Vystup zpracovani vstupnich dat do dialogového okna. V hlaviéce

vy

jsou vypsany nastavené parametry metody (polynom 3. stupné, Sife dialogového
okna 9 bodt a 0. fad derivace)
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Obrazek 4: Graficky vystup programu. V prvnim grafu jsou méfena data bez
uprav, v prostfednim grafu jsou filtrovana data zbavena Sumu (ndhodnych chyb
méfeni) pomoci polynomu 3. stupné pii pouziti 9ti bodového datového ,,0kna“ a
treti graf pfestavuje pribeh 3. derivace. Kazdému piku je pak nasledné pfitazen



Obrazek 5: Ukazka méfenych dat, ktera ukazuji na pritomnost médi v zkoumaném
vzorku polykrystalického kfemiku. Pik na 38° je odezvou kontrolniho bodu
monokrystalického Kiemiku.
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Obrazek 6: Ukazka filtrovanych dat z obrazku 5 pfi S$patné nastavenych
parametrech metody. Zde Sife datového okna 17 bodd, polynom 1. stupné. Je
zde zcela jednoznacné vidét, jak dvojité piky v okoli thli 44°, 54° a 57° zmizi a
dochazi tak k velké ztraté informaci.
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Obrazek 7: Ukézka filtrovanych dat z obrazku 5 pfi spravné nastavenych parametrech
metody. Zde tedy $ife datového okna 9 bodil, polynom 3. stupné. Metoda piky zachovani
a pozadi je Cistsi nez v pivodnich métenych datech.

6. Zavérem

Vysledky prace Ondieje Tumy pln€ koresponduji s dobrymi zkuSenostmi s touto
metodou ve Fyzikalnim ustavu AV CR, v.v.i. Sam student skute¢n& udélal dobry kus
prace a nejveétsim piinosem jsou samoziejme znalosti a dovednosti, které pii feSeni dané
problematiky nasbiral.

Nezbyva nez Ondfeji Timovi poptat hodné uspéchi ve studiu i v zivoté. A nam,
ucitelim, at’ uz na vysokych ¢i stiednich Skolach, poptat vice takovych schopnych
studentl se zdpalem pro véc a snahou proniknout do taji védy v kterémkoliv védnim
odvétvi a odhodlanych vénovat préci a studiu vice ¢asu ze svého osobniho volna. Tedy
téch, ktefi nejdou tzv. cestou nejmensiho odporu.
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