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Prendete il vostro smartphone, inquadrate il QR code e autenticatevi con SSO 
(credenziali di ateneo) o andate su wooclap.com e inserite il codice fornito sotto.

… e voi?
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CN informazioni – orario e ricevimento
• ORARIO

• RICEVIMENTO 
Dopo lezione (in aula) o previo appuntamento via mail

NOTA: vi preghiamo di inserire [CN icm] nell’oggetto delle vostre email per 
identificarvi semplicemente
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CANALE A

TEORIA – Aula 0B (Vallisneri) • Giovedi 8.30-10.30
• Venerdi 8.30- 10.30

LABORATORIO- Aula Taliercio (nuova!) • Mercoledi 8.30-10.30



Contenuti:
1. Teoria del calcolo numerico
2. Fondamenti di programmazione in MATLAB

COSA IMPAREREMO IN CN?
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Cos’é il CALCOLO 
NUMERICO?
Perché si studia?
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Dall’Enciclopedia della Matematica TRECCANI (2013)

CALCOLO NUMERICO:

Parte dell’analisi matematica che si occupa della ricerca di algoritmi per la 
risoluzione numerica di problemi quali l’approssimazione di funzioni e l’integrazione 
di equazioni differenziali ordinarie o alle derivate parziali, quando questi problemi 

non siano risolubili per via analitica.

Calcolo numerico – definizione 

GENERALITÀ
Il calcolo n. ha ricevuto un grande impulso grazie all’introduzione dei calcolatori, per cui uno dei suoi obiettivi è 
divenuto la ricerca di algoritmi (procedure deterministiche per risolvere date classi di problemi) per ottenere, 
mediante un calcolatore, approssimazioni accurate nel minor tempo possibile. (…) Nelle applicazioni moderne 
predominano la risoluzione di grossi sistemi di equazioni lineari (e, entro certi limiti, non lineari), l’approssimazione (…) 
di funzioni e mediante spline, problemi agli autovalori, problemi di ottimizzazione, equazioni differenziali ordinarie e alle 
derivate parziali. (…)

Da intendersi: 
mediante un operatore 
elettronico!
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Studia gli strumenti matematici utilizzati dai calcolatori elettronici per trovare 
una soluzione approssimata ai problemi matematici che descrivono problemi 

fisici, ingegneristici, …

Calcolo Numerico 
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• Chimica 
• Ottimizzazione dei processi
• Meccanica e dinamica dei solidi e delle strutture
• Meccanica e dinamica dei fluidi
• Geomeccanica
• Elettronica
• ….altre ingegnerie…
• Previsioni del tempo
• Data science e informatica (machine learning, AI)…
• ….

Ambiti di applicazione….infiniti

DATI
EQUAZIONI
SISTEMI
… 
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uncertainty parameters units parameter space

powder convection coe�cient (log hp) � [�5; 0]
activation temperature (TA) �C [1130; 1450]

Table 6: Parameter spaces of the uncertain parameters of the PBF-LB/M process simulation.

Figure 4: PBF-LB/M numerical model of the cantilever beam 75 mm long, 12 mm high and 5 mm wide with a build
platform measuring 85 mm long, 12 mm high and 20 mm wide. Points marked in purple are the locations xk,meas, k =
1, . . . , 5 used during the Bayesian inverse UQ analysis; the (blue) dotted line marks the locations where we predict
residual strains using data-informed forward UQ analysis.

words, this choice allows us to investigate small values of hp with the same attention as larger
ones.

The experimental data that we consider to perform the Bayesian inverse UQ analysis are the
displacements at the first K = 5 ridges of the cantilever beam provided by NIST [17], that we
denote as xk,meas, k = 1, . . . ,K (see Figure 4). We decide to consider only the first 5 ridges of
the beam as further tests with a larger number of data did not change the essence of the results
shown below. We assume that such experimental data correspond the solution of the PBF-LB/M
model for an unknown value of the uncertain parameters vtrue, corrupted by an experimental
error, that is distributed as a Gaussian random variable with zero mean and standard deviation
�meas; furthermore, the experimental errors at the K locations are statistically independent. In
mathematical terms, we can then write:

uk,exp = u(xk,meas, vtrue) + ✏k, ✏k ⇠ N(0,�2
meas), k = 1, . . . ,K. (2)

The values of uk,exp, k = 1, . . . ,K are reported in Figure 5, together with the displacements at the
6 additional ridges that we do not consider, as already motivated.

6.1.2. Surrogate models for inverse UQ
As already hinted, during the Bayesian inversion we will need to repeatedly evaluate the

outputs PBF-LB/M numerical model for several values of v, to test the compatibility of the
predicted displacements against the experimental data. To speed up the process, we need to build
MISC surrogate models to approximate e�ciently such outputs, i.e., to generate K surrogate
models SIu(xk,meas, v) according to Equation (1).
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F i g u r e 1 . S c h e m a t i c se t - u p f o r t h e h y d r o g e n - a i r � a m e .

F i g u r e 2 . S n a p s h o t f o r p a r a m e t e r sa m p l e p 1 0 = ( A 1 0 ; E 1 0 ) = ( 5 :5 � 10 1 1 ; 4 :5 � 10 3 )

To test t he proposed model reduct ion technique, t he set of 100 snapshots is used to const ruct P O D-D E I M
reduced-order models of various sizes, k and m . For each reduced-order model, accuracy is evaluated by
measuring t he average relat ive error norm of solu t ions over a set of test parameters. T he test parameters
consist of t he nodes of a 16 x 16 uniform grid in t he parameter domain D cont aining di�erent parameter
samples from t he used to const ruct t he reduced-order models. T he same set of test parameters is used to
assess performance in terms of online compu t a t ional t ime.

F igure 4 presents a comparison of t he full and reduced solu t ions for a parameter sample not used to
const ruct t he reduced-order model. T he reduced model in t his case was const ructed using 40 P O D basis
vectors and 40 interpola t ion points.

Table 1 and F igure 5 summarize t he resul ts ob t ained wi t h t he reduced models. T hey show t he average
relat ive errors in t he solu t ions over t he test grid and a comparison of t he average online C P U t ime of t he

F i g u r e 3 . S n a p s h o t f o r p a r a m e t e r sa m p l e p 8 8 = ( A 8 8 ; E 8 8 ) = ( 4 :895 � 10 1 3 ; 6 :8333 � 10 3 )
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A merica n I nst i t u t e of A eron a u t ics a n d A st ron a u t ics

premixed H2 - air flames
(Buffoni,Willkox 2010)

Powder Bed Fusion (PBF) of metals 
(Chiappetta et. al. 2023)

Figure 1: AMBench2018-01 benchmark for the experiment performed by the NIST [17, 40].

Parameters Value

Total number of layers 625
Average layer time 52s
Layer height 20µm
Contour scan speed 900 mm

s
Infill scan speed 800 mm

s
Hatch space 100µm

Table 1: Summary of the parameters of the EOS M270 machine setup used for the AMBench2018-01 benchmark of the
NIST experiment [17].

and an EOS M270, which will be referred to herein. In Table 1, we report the process parame-
ters used during the fabrication process with the EOS M270 machine, which were then used for
our PBF-LB/M numerical simulations. After fabrication, part of the final structure is removed
from the build platform by electrical discharge machining, allowing the part to flex upward due
to residual stresses. The 11 ridges made on the top surface of the structure (see Figure 1) were
ground to a smooth surface to accurately predict the displacement.

Several measurements were made at the NIST laboratories, including the upward displace-
ment of the beam after partial removal of the part from the construction platform. In the present
work, we aim to replicate the residual strains and the upward displacement before and after
removal of the metal part from the build platform, respectively.

4. Numerical simulations

In this section we discuss the numerical simulations performed by the Ansys2021-R2 soft-
ware to reproduce the AMBench2018-01 benchmark described in Section 3.

The software uses a weakly coupled thermomechanical approach based on the finite element
method [41], where the thermal and mechanical analyses are solved in a staggered manner for
computational convenience. Specifically, the transient thermal analysis is solved first at each
time step. Then the thermal histories are used to perform the quasi-static mechanical analysis.
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Analysis of textural properties of CaO-based CO2 sorbents by ex situ USAXS

Alberto Benedettia, Jan Ilavskyb, Carlo Segrec, Matteo Strumendoa,⁎

a Department of Industrial Engineering, University of Padova, Via G. Gradenigo 6/a, Padova 35131, Italy
b X-ray Science Division, Argonne National Laboratory, 9700 South Cass Avenue, Argonne, IL 60439, United States
c Department of Physics & CSRRI, Illinois Institute of Technology, 3101 S. Dearborn Street, Chicago, IL 60616, United States

H I G H L I G H T S

• The micro-textural properties of CaO-
based CO2 sorbents were analyzed by
SR-SAXS.

• Pore size distributions, reactant con-
versions and pore correlation dis-
tances were measured for each
sample.

• Micropores have a low porosity but
account for 1/3–1/4 of the total spe-
cific surface.

• The sorbent surface area per unit of
particle volume decreases linearly
over the CaO conversion.

G R A P H I C A L A B S T R A C T

A R T I C L E I N F O

Keywords:
CaO-based CO2 sorbents
Synchrotron radiation
X-ray small angle scattering
Micro-textural properties
Bimodal pore size distributions
Reaction model

A B S T R A C T

In this work, the micro-textural properties of CaO-based CO2 sorbents prepared in a thermo-gravimetric reactor
were investigated by ex situ synchrotron-based Small Angle X-ray Scattering (SAXS), Ultra Small Angle X-ray
Scattering (USAXS) and Wide Angle X-ray Scattering (WAXS). Six sorbent samples were produced by calcination
in vacuum at different temperatures and durations of the heating step; additionally, four partially carbonated
samples were produced, after calcination in vacuum, at different CaO conversions. The scattering intensity
profiles were analyzed by means of the Unified Fit model. Bimodal pore size distributions (micro-pores and
meso-pores) were identified and the micro-textural properties (porosity, specific surface and pore radius of
gyration) of each of the two pore populations were quantified both for the calcined and for the carbonated
samples. The micro-textural properties of a few calcined samples were compared with N2-adsorption mea-
surements. For each pore population, the trends of porosity, specific surface and pore radius of gyration, in
addition to the pore number density and sphericity factor, were obtained versus time during the calcination and
versus the CaO conversion during the carbonation. The relevance of micro-pores with respect to macro-pores
was assessed both as far as the porosity impact on the CO2 capture capacity and as far as the specific surface
impact on the carbonation kinetics. For the calcined samples, the micro-textural properties of a partially calcined
sample were compared with those of the completely calcined samples, and pore correlation distances were
determined. For the carbonated samples, the specific surface per unit of particle volume results linearly de-
pendent on the CaO conversion and, if expressed per unit of mass of unreacted CaO, does not change sig-
nificantly for most of the CaO carbonation.

https://doi.org/10.1016/j.cej.2018.07.164
Received 31 March 2018; Received in revised form 24 July 2018; Accepted 25 July 2018

⁎ Corresponding author.
E-mail address: matteo.strumendo@unipd.it (M. Strumendo).

Chemical Engineering Journal 355 (2019) 760–776

Available online 26 July 2018
1385-8947/ © 2018 Elsevier B.V. All rights reserved.

T

CaO based CO2 sorbents
“CO2 - Cattura e utilizzo dell'anidride 
carbonica” group @UniPD

https://research.dii.unipd.it/co2/
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Ingegneria chimica e dei materiali
COMS - Scienza dei materiali computazionale
“Computational Materials Science” Group @ UniPD

shear bands in a 
viscoplastic continuum 
with rigid line inclusions

lithium concentration in the active 
fibers of a fibrous electrode at 

various state of charge levels

crack propagation in 
polycrystals
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Ingegneria biomedica, civile, meccanica, ….

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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Ricerca al DII
Tematiche di ricerca - DIPARTIMENTO DI INGEGNERIA INDUSTRIALE

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni

https://www.dii.unipd.it/ricerca/tematiche-di-ricerca
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In questo corso ci occuperemo degli aspetti di base che accomunano tutte
queste applicazioni di calcolo numerico

• Quando scrivo un numero nel computer ed eseguo un calcolo, questo e’ 
esatto? Che errore commetto?

• Come posso interpolare o approssimare dei dati (sperimentali, misurati)?
• Come calcolo un integrale (continuo) al computer (discreto)? Che errore

commetto?
• Come risolvo un’equazione non lineare al computer? 
• Come risolvo un sistema di equazioni al computer?

Cosa studieremo in CN?

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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Source https://www-users.cse.umn.edu/~arnold/disasters/

Missile Patriot - Dharan, in Arabia Saudita, il 25 febbraio 1991
 Una batteria di missili Patriot americani a Dharan, in Arabia 

Saudita, non è riuscita a tracciare e intercettare un missile 
Scud iracheno in arrivo.

  – 28 morti, 100 feriti

Causa: un errore legato all’aritmetica finita del computer per passare dal tempo 
misurato in decine di secondi al tempo misurato in secondi (x 1/10).
Errore di 0.34s…..

Errori colossali dovuti a “bad numerics”! 

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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Source https://www-users.cse.umn.edu/~arnold/disasters/

Esplosione del razzo Ariane 5 –
viaggio inaugurale Guyana francese, il 4 giugno 1996
• 500 milioni di euro (razzo più carico)
• Un numero floating point in 64 bit é stato convertito in un intero con segno in 

16 bits. Il massimo intero con segno rappresentabile é 32767, ma il numero
ottenuto era maggiore….  Overflow….

Errori colossali dovuti a “bad numerics”! 
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Source https://www-users.cse.umn.edu/~arnold/disasters/

Affondamento della piattaforma offshore Sleipner A nel Gandsfjorden, in 
Norvegia, il 23 agosto 1991 – perdita da 1 milione di dollari!

Errore nell’ «uso» di un codice agli elementi finiti (NASTRAN)
Gli sforzi di taglio sono stati sottostimati del 47%

Errori colossali dovuti a “bad numerics”! 
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Le interfacce grafiche (Graphical User Interface - GUI) dei programmi
commerciali sono facili, intuitive, user-friendly e

PERICOLOSISSIME (ma necessarie)

Non usate i programmi di calcolo alla cieca, anche una semplice interpolazione
in excel potrebbe essere pericolosa!
Cercate sempre di pensare a cosa state facendo… cosa c’e’ dietro??

Nel 99% dei casi dovrete ricordare qualcosa di visto a calcolo numerico!

GUI un nemico….necessario!

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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• Primi passi nella programmazione
• Fondamenti di MATLAB

MATLAB

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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• Si alterneranno lezioni lezioni teoriche a lezioni pratiche di laboratorio

• MOODLE per la comunicazione docente studenti.
– Corso: IN18101050 - CALCOLO NUMERICO (Canale A) 2023-2024 | STEM (unipd.it)

• Didattica integrativa online – (condivisa con il corso di Ing. Mecc.)
– Orario da definire
– Più informazioni verranno inserite su Moodle

Svolgimento del corso

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni

https://stem.elearning.unipd.it/course/view.php?id=7950
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1. I numeri e il computer (come scrive i numeri il computer? Che 
errori commettiamo con semplice operazioni aritmetiche +,-,x,: )

2. Equazioni non lineari (come trovo la soluzione approssimata di 
equazioni non lineari?)

3. Interpolazione e approssimazione (come posso interpolare o 
approssimare dei dati? Che errore commetto?)

4. Quadratura numerica (come calcolo un integrale al computer?)

5. Sistemi lineari (come risolvo un sistema lineare? Se il sistema è di 
grandi dimensioni?) 
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Dalla sezione LABORATORIO su moodle
Corso: IN18101050 - CALCOLO NUMERICO (Canale A) 2023-2024 | STEM (unipd.it)

1. Iscrizione alle sessione di Laboratorio: selezionare un gruppo per permettere ai tecnici la 
creazione dell’account

2. Corso MATLAB Onramp (con consegna certificato su moodle)

3.  Seguire le istruzioni in «ISTRUZIONI AULA TALIERCIO»

• Ritiro credenziali per l’account dei computer 

• Utilizzo cuffiette con cavo (jack 3.5mm)

IMPORTANTE: le credenziali e le cuffiette vanno portate a ogni lezione in laboratorio!

LABORATORIO: alcune istruzioni da seguire

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni

https://stem.elearning.unipd.it/course/view.php?id=7950


23

APPUNTI DELLE LEZIONI e SLIDE DEL LABORATORIO: fornite su moodle

LIBRI DI TESTO E ESERCIZIARI:
• REDIVO ZAGLIA, MICHELA. Calcolo Numerico: Metodi ed Algoritmi. Edizioni Libreria

Progetto (ITA, PADOVA), 2007
• REDIVO ZAGLIA, MICHELA. Calcolo Numerico: Esercizi. Edizioni Libreria Progetto (ITA,

PADOVA), 2009

Altri libri:
• Quarteroni, Alfio. Introduzione al calcolo scientifico esercizi e problemi risolti con 

MATLAB. Milano: Springer, 2006

Materiale e testi di riferimento

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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Le date degli appelli d'esame ordinari sono le seguenti:

• I appello - 19 giugno 2024 - Aula Taliercio ore 8.30
• II appello - 5 luglio 2024 - Aula Taliercio ore 8.30
• III appello - 9 Settembre 2024 - Aula Taliercio ore 8.30
• IV appello - TBD

Si prevede un appello straordinario:
• Pre-appello  “frequentanti” in orario di lezione (29 maggio 2024 DA CONFERMARE, h 8.30 

– Aula Taliercio). ACCESSO: studenti che hanno dimostrato di aver seguito costantemente 
il lavoro svolto in aula e in laboratorio attraverso le consegne degli esercizi proposti

Esami – appelli A.A. 2023/24

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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L'esame consiste in:
• Un QUIZ DI ACCESSO su moodle esami, della durata di 15 minuti circa: domande a 

risposta multipla sui comandi di base di MATLAB
Chi non supera il quiz dovra ripetere l'esame in uno degli appelli successivi

SOLO per chi supera il quiz:
• Una PROVA SCRITTA (UNICA) della durata di 3 ore circa

La prova si divide in
• TEORIA: esercizi/domande sugli argomenti del Corso (~ 2 ore)
• LABORATORIO: implementazione in MATLAB (~1ora)

• Una prova orale a discrezione dei docenti (da svolgersi in data da concordare)

Esami – modalita’

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni
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• NECESSARIO: valutazione sufficiente sia nella teoria che nel laboratorio

• VOTO FINALE: una media ponderata tra il voto della teoria e del laboratorio

VOTO = 0.7x VOTO_TEORIA + 0.3x VOTO_LAB

Esami – valutazione

CALCOLO NUMERICO Ing. chimica e dei materiali AA23/24 - E. Bachini, L. Bruni



Benvenuti!


