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Molekulova dynamika peno> | PFiklad pch02
@ tuhé koule ap. - narazy oP p ERAIAAE Obléagek 10 miliontl atom& 87Rb v magnetooptické pasti méa teplotu 10 uK. Odhadnéte (predpokla-
@ .klasickéd“ MD - integrace pohybovych rovnic PRAlc ——— dajice platnost.kvla’sml?e mechanlky): N -

) o ) ) . Evropsky sociéin fond a) celkovou vnitfni (kinetickou) energii oblacku v eV,
& Brownovska (stochastickd) dynamika - MD +|nahodné sily Praha & EU: Investujeme do vasi budoucnosti® b) stfedni rychlost atomd.
© path integral MD (kvantova simulace jader) prlektem CHEMnote (novece boxlatkéne swinho | @)
programu Chemie - moderni vzdélavani podpofené 3N 30000000
pouitim notebooki - C2.2.17/3.1.00/33248) Eiin = —kgl = ————x 1.38x 10723)K-1x 10x 1076 K

Potfebujeme sily:

v ramci Opera&niho programu PRAHA - ADAPTABILITA.
‘ = 2.07x10721)=0.013eV

au(rNy J b) fadové
7 ..

Priklad - parové aditivni sily: kel RT 8.314)K-Tmol—1 x 10x 10-6K 0051 N
y N du(r) ani L du(ri) i @ VENm T\ m T 0.087 kgmol~1 TeeSmE

U=Zu(fij) = fl:]ZFﬂE_ZTFH?F[:_ZTrﬂa

! /< T
“mvi=2
2 B

i<j = j=1 =1 b} presnéil [8RT [8x8.314JK"Imol~Lx 10x10-°K
e o o x 8. —mol™* x x10™
- s s # v= J g =0.050ms~!
Znadeni: Fy=Fj—F;, ryj=|Fl \ M 7 x 0.087 kg mol~—1
. 2/40 L simolant -N100 -Pblock=1,stride=5 7,40
Newtonovy rovnice pch02 Konstantni teplota v MD pch02
Ek ale lepsi by bylo mit konstantni teplotu
F fi i=1 N Tkin = n konstantni NVT = ,kanonicky soubor”
S mi (1580000 Bf konfigurace (stavy) maji pravdépodobnost mérnou e—energie/ksT
r(t+h) = r(t)+H(Dh+HDOhY2+ Priblizné metody. Casova konstanta T (re-
Verletova metoda 0 o 1 @ preskalovani rychlosti: 7 new = Fi(T/Tiin) /2 laxacni Cas, korela¢ni
Taylor = re=h) = rO=HOh+FOh%/2+ - @ Berendsen (friction): 7 new = 7i(T/Tkin)9, g < 1/2 cas) termostat.u je doba,
. Fi(t— h)— 2F(t) + Fi(t + h) ) P 0 k ek bor — , y . za kterou dojde k re-
Fi(t) = ++ o(h?) Fesny kanonicky soubor = ,systém ve styku s termostatem laxaci teploty mezi ter-
. @ Maxwell-Boltzmann/Andersen: systematicky/néhodné vybereme mostatem a systémem
Verletova metoda: Slan( p
N novou rychlost podle Maxwellova-Boltzmannova rozdéleni na 1/e rozdilu
i(t
Fi(t+ h) = 2F(t) — Fi(t—h) + hzﬂ(—) @ Langevin (Brownovské dynamika): aplikujeme malé nadhodné sily
mj a zaroven chladime (,tfeni*)
Pocatecni podminky: @ Nosé-Hoover ptiddme dalsi stupen volnosti (,pist entropie*)
Fi(to — h) = Fi(to) — hFi(to) + _f‘( ) +0(h3) @ Canonical Sampling through Velocity Rescaling (pieskalovani se stochastickym q) [Bussi]

Metoda je éasové reverzibilni = v rovnovéze nem(ize energie systematicky stoupat ani klesat Konstantni tlak

Je dokonce symplektickd = vyborné zachovéni energie ...podobné, ale trochu vic matematiky ...

start movies/leap-frog.mp4 3/40 . . . . 8/40
Metoda leap-frog pchoz | Vyzkousejte si MD sami pch02
rychlost = draha (zména polohy) za jednotku ¢asu (h) V(t+h/2) Instalace SIMOLANTa (Windows):

F(t+h)—7(t) F(t+h) | @ http://old.vscht.cz/fch/software/simolant
nebo https://github.com/kolafaj/SIMOLANT
nebo Google simolant

V(t+h/2) =

zrychleni = zména rychlosti za jednotku ¢asu

4 U(t+ h/2)— V(t—h/2) f . Stahnéte simolant-win32.zip Fle_mopare stam _athod _soundary conisens _show _relp
iat)y=—————=—
h m @ Vytvoite slozku a rozbalte tam SIMOLANT
= Nespoustéjte pHimo z simolant-win32.zip
D) = DA | opaaieme
F(t+h) = F(t)+ v(t+h/2)h sti=t+h v 4

@ Spust'te simolant.exe

Verlet a leap-frog jsou ekvivalentni @ Také dostupny pro: linux, MacOS

Dukaz: Druhou rovnici napiSeme pro ¢asy t+h a t:

F(t+ h) =F(t) + V(t+ h/2)h, F(t) =F(t—h)+ ¥(t—h/2)h,

credit: hitp:/www.anagrammer.com/scrabble/leapirog

rozdil rovnic po vydéleni h porovndme s prvni rovnici.

. , uvodsim/verlet.sh 4,40 L, . show/thermostats.sh 9,40

Priklad: draha planety pch02 Zachovani energie pch02
@ Posuvnik “measurement block” doleva

(1 zobrazeny bod = 1 vypoétena hodnota). E?jﬁ)m I

@ Default = jeden vypotet (energie) / 3 MD kroky (stride). [ J 000 s ook 5D

Toto Ize zménit posuvnikem “simulation speed”. 445 Frivess 21,201
Yy . Y. , - 8.663 Epot=-20.2276
@ Pro vétsi rychlost zmensete pocet Eastic posuvnikem “N” na ~50. "
@ Menu: Show — Integral of motion convergence profile

EEE]

stdev=0.658

Ekin+Epot

Graf je vzdy preskélovan do intervalu [min, max]. .

@ Je-li teba, graf vynulujete tlatitkem reset view q ] 107.744 maxmin=4.798

@ Menu: Method — Molecular dynamics (NVE) { W
- napiste “dt=0.005" do pole cmd: ) @ Aﬁ
- napiste “dt=0.01" do pole cmd: a pozorujte rozdily D oo
- napiste “dt=0.02" do pole cmd: a pozorujte rozdily @ %ﬁ
- pro pfili§ dlouhé dt mGze simulace zhavarovat a preskocit i U me——

@ Zkuste pro jiné podminky (T, p, N) (o = rho = &iselna hustota): ‘ molecule size[Real =] _resetview |
- vrat'te automatické nastavovani pomoci “dt=0" iz oo Moviel v

color mode[Reep ] ruiy|
e

- pfepnéte metodu na (tfeba) Monte Carlo NVT (Metropolis)

—
Simulation speed

- prepnéte zpét na Molecular dynamics (NVE)

L, . simolant -N100 -Pblock=1,stride=5 5,40 . . R . show/thermostats.sh 1,49
Zachovani energie vs. teplota pcho02 Vyzkousejte si termostaty sami pcho2

@ Vypnéte simulaci stiskem Brun
@ Menu: Show — Temperature convergence profile

Pro konzervativni silové pole (neméni se s ¢asem) se zachovava celkova energie,

Epot + Ekin = const
pot T Ekin ptipadné  Energy/enthalpy convergence profile

konstantni NVE = ,mikrokanonicky soubor* = Siev=0.00 P . TSR N IET VR g o 45;0;‘m2 s6 21
vSechny konfigurace (stavy) maji stejnou pravdépodobnost g ‘ m enu: Method — Molecular dynamics (Berendsen) D negnor: OO OO0 OO 7+
" - A P . g éte si it [
Pfesnost zachovani energie zavisi na délce ¢asového kroku (3102 | ® Zapnete.5|muIaC| Hiin ) !
47.0423 max-min=0.618 - pozorujte graf teploty
Ale kde je teplota? - co se stane, kdyZ zménite teplotu (posuvnik T)? pamsmss mocn ey
. . i m..2 1 c An) = 3R - co se stane, kdyZ zménite ¢asovou konstantu termostatu (posuvn. o - -
Ekviparticnf teorém: (Fvj,) = kel vm(An) =3 Neméite parametry pfili§ rychle! . ’ e emea]
Potet stupridl volnosti: f = 3N — foachovani ~ 3N Cvm(N2) =3R | @ Opakuite pro dalsi termostaty. p o me”gm‘
Teplotu méfime: @ Opakujte pro rlizné vzorky, napf. kapalina: . J mf:f" |
) - posuvnik “T": T~ 0.6 R yﬁ
Exin 1 2 e
Tkin=1 = Ekin= szivi - posuvnik “p": p ~ 0.6 . i
skef i @ Zkuste termostaty pro jen nékolik molekul, pro zobrazeni dopc{irno: ""d'w‘m;‘ :"_j‘ _resetview|
resp. ze zméfenych Tiin spocteme stfedni hodnotu, T ~ (Tiin) - co nejnizsi hustota (posuvnik p) ¢ color mode [ReBORT] T runy|
- draw mode: Traces C—_ I —

Simulation speed

- molecule size: Small nebo Dot




XPl 11/40

q _— oz n 16/40
Monte Carlo integrace (naivni Monte Carlo) pcho2 | Jak ziskam strukturu - experiment pch02
Priklad: Vypocet ¢isla

INTEGER n celkovy pocet bod(
INTEGER i
INTEGER nu pocet bodd v kruhu
REAL x,y soufadnice bodu ve Ctverci
REAL rnd(-1,1) funkce vracejici néhodné ¢islo v intervalu (—1, 1) A7
nu := 0
FOR i 1 TO n DO
x := rnd(-1,1)
y := rnd(-1,1)
IF x#x+y*y < 1 THEN nu := nu + 1
PRINT "pi=", 4xnu/n plocha Ctverce = 4
PRINT "chyba=", 4*sqrt((1-nu/n)*(nu/n)/(n-1))
@ Difrakce (neutrony, rtg, elektrony) = ,strukturni faktor”
i simolant -N100 -Pth=2 15 /49 - 2 17/40
Monte Carlo - Metropolisova metoda pchoz | Jak ziskam strukturu? pch02
ukazat:
. MC +d,T
MD Bussi
~ MD stoch.
‘ < _> -
naivni MC importance sampling ffkus

@ Zvolime ¢&astici i, kterou se bude hybat (nejlépe ndhodné&) \7[

] kaus = nahodné poloha vybrané &astice (symetricky)

@ AU = UG- U(R)

@ je-li AU <0, pohyb pFijmeme vzdy AU >0 s

je-li AU > 0, pohyb pfijmeme s pravdépodobosti e~AU/ksT nékdy U
odmitneme s pravdépodobosti 1 — e~AU/keT’ e-0U/keT < 1
@ Opakujeme ... > vjfy
= . . simolant 13,40 - ; 18/40
Vyzkousejte si MC sami pch02 Korelacni funkce ze strukturniho faktoru pch02
@ Menu: Method — Monte Carlo NVT (Metropolis) ISEIE)
4 3
& H A Ani A . N=100 MC/NVT/Metropolis
@ \I/ZS:;tg maoL:lteomatlcke nastavovani délky kroku: 5 a(n kapalny argon
2
- objevi se posuvnik d (délka kroku) inverzni
- okamzita hodnota je vpravo nahote Fourierova 1
znasobend pilkou velikosti boxu @ | iz transformace
@ Hrajte si s teplotou (T): plyn, kapalina, krystal % ' ¢
> g o — 0 1 ¢/nm
@ Hrajte si s délkou kroku (d) a sledujte Udaj acc.r. ) 7650 maxmined7.56
(zlomek pfijatych konfiguraci, acceptance ratio): ... Parameters walls ‘ Teorie, kterou teprve uslysite: Fourierova transformace
toj v vz ¥ ~ e <
pocet prijatych konfiguraci e 0 Ller ] FM V podstaté to déla vase ucho, kdyZ rozeznava tény
accr = —— b2 e Qe o]
pocet vSech generovanych konfiguraci ) .. ‘ T
] Lrecord| .|
Rule of thumb: optimalini zlomek pfijatych TaJ e N[ |
konfiguraci byvé okolo 0.3 o i ’—":o‘e—i‘-w'”
color mode: [Black  ¥]  arun |
Simuiation speed__measurement block
K Kuti K laéni f K 14/40 A hé k | d simolant -PN=209,bc=2,th=11,block=100 19,40
Struktura tekutin - korela¢ni funkce pcho2 rgon, tuhé koule, voda pch02
4
. . . —_ 3 —_ 3 r
. . > > 31 1
2 2 F —
: ¢ . d\/ . % 2f q
&
. . 1 1F foo 1L P
*l. * =N —T liquid argon 0.6f water
. P= o : ) o / 080 .
° 0 1 0 04 08 0 .
. . . r/nm r/nm 0 1 2 3
S e . ° r
. \,/ . . @ Struktura jednoduché tekutiny (kapalny argon) je organizovana po slupkach
.
° @ Struktura vody je déna tetraedrickou geometrii vodikovych vazeb

nahodné rozmisténé molekuly
(idedlni plyn)

kapalina

g(r) = parova korela¢ni funkce = radialni distribu¢ni funkce
= hustota pravdépodobnosti nalezeni ¢astice ve vzdalenosti r od jiné ¢astice normovana tak, ze
pro ndhodné rozmisténé molekuly vyjde 1

@ Ve vzdalenosti nékolika molekulovych primérl jsou jiz molekuly nekorelované - pohybuji se
nezavisle

Struktura tekutin - korelaéni funkce ;?;33
‘3 3
() idedlni plyn g kapalny argon
2 2
1 1
0 0
0 T thm 1 r/nm
N {
° . . @ ) (
. @/\,\O
R AT
° e
° .
. SIa®

20/40

Running coordination number pcho2

Téz nazyvano “cumulative radial distribution function”

.
N(r) = 4npf g(r')yr'?dr’
0

kde p = N/V = ¢iselna hustota 6
@ rmin = prvni minimum na RDF 5+ i
@ N(rmin) = “koordina¢ni &islo” = prd- WL voda |
mérny pocet molekul v prvni slupce = * oolr)
z — Nool(n)
® 38r * 9ol R
b= —— Nyo(f) (H okolo O)
5 oL
1b
0 .
0 1 2 4 5 6




, o . , 21/40 . . sleep 3;simul/spceE.sh 26/40
Vypocet RDF v simulacich + pchoz Metodika simulace pch02
Histogram poctu par( &astic, Aj, ze @ Start simulace (po¢éteéni konfigurace):

re[ri—Dr/2, ri+ Ar/2) pripadné [r; ri+ Ar) @ experimentalni struktura (biomolekuly)
Objern slupky ‘ o o @ krystal — kapalina, plyn — kapalina; Packmol
@ nahodna konfigurace (prekryvy molekul = problém v MD)
AVi= ﬁ (r<+ E)3_ (r'— f)a problém u ,3patné definovanych“ model( (TIP4P aj.)
B 2 2 @ miizkové modely: krystal/chaos
Primérny pocet molekul okolo vybrané ¢astice pro rovnomérné rozmisténi (o = N/V) ® © MD: rychlosti = Maxwell-Boltzmann (stati Triblizne)
Zrovnovaznovani: <— zrovnovaziiovani — mé&feni —
1
EpAV( sledovat ¢asovy (konvergen¢ni) profil " ~
A N NN Fa¥a AW "
PR IV Ny V'V
Soucet pfes vSechny ¢astice (1/2 abychom pocitali kazdy par jen jednou) ® Mverecr’\;]vzlncn: tistickych chyb (nejistot) s
v¢. odhadu statistickych chyb (nejistot) _
Nid.plyn - HpAV' T "
i 20 2
Radidlni distribu¢ni funkce
(W) 2N M)
9r)= Jdplyn — NpAV; | AViNZ
N PRVE TS5 tlps]

. . . . simul/plotspcelj.sh 25,40 iy . e 27/40

Vypocet potencidlu - co s nekonecny? pd/,oz Jesté jednou skaly. .. pc,/,oz

@ Lennard-Jones: useknout, vyhladit, spocitat korekce
600 T T T T 1 T T

500 - 1 r 1
400 - b 0
E—
x < F 1
B 300 1 e
2 = 1 1
S 200 1 =
Ei El ]
100 ] —— Lennard-Jones
2r —— useknuty a vyhlazehy 1
’ \/ 1
100 . f . . 3 . .
0 02 04 06 08 1 07 08 0.9
tinm tinm

@ Coulomb: spoéitat interakce pres vSechny periodické obrazy!
matematicky trik - Ewaldova sumace

<54, 2016
@'\l DOI: 10.1017/50033583515000256

mm (modified by JK)
Continuum Mechanics
um Molecular Mechanics
° Brownian Dynamics
N Dissipative Particle Dynamics
@
~ I
-a I Coarse-Grained Molecular Dynamics
!
5 1 Implicit Solvent Molecular Dynamics
=

1
1All-Atom Molecular Dynamics

m [, _ _ _ _ _ _ 1
Density Functional Theory

Fl

: Coupled Clusters

fs ps ns HSs ms s time

Ozboyaci et al., DOI: 10.1017/50033583515000256

Molekulovy pocita¢ovy experiment

téz ,pseudoexperiment”

REALNY EXPERIMENT

Vedeni laboratorniho deniku

Zvol metodu (pfistroj, protokol)
Stavba aparatury (z ¢asti)

Nakup chemikalie, syntetizuj, co neni
ke koupi

Pfiprav experiment

Proved’ experiment, pozorné sleduj,
co se déje

Analyzuj a pocitej

POCITACOVY EXPERIMENT

Vedeni laboratorniho deniku

Zvol metody (MD, MC, ...)

Stahni/kup/napis pocitatovy program, sloz bloky kédu
Stahni silové pole, nafituj parametry, které nejsou do-
stupné

Priprav pocatecni konfiguraci ap.

Spust’ program, sleduj ¢asovou zavislost veli¢in v¢.
kontrolnich

Stanov stifedni hodnoty (s odhady chyb)

cd simul; autoregr.sh 200+2000 28/40
pch02

Odhad nahodnych chyb

Nekorelovana data: standardni chyba ({X) € (X — ox, X + 0x) na 68 %)

Problém: korelace (viz ukazka)

@ Reseni: blokova metoda:

_ 1&
Xj== > Xis(-1)B
B[:l

bloky povazujeme za nezavislé

Uklid’ laboratof

Zapi$ zalohy, vymaz nepotiebné soubory

i: ,prabé&zny prdmér” (running average):

ox~0.6 [maxi’:m/z()_(i) - mingm/z(iz)]

zhruba ekvivalentni 10 blokdm

24/40 , , . L, simul/errplot2.sh 32+4096 0.9 39,40
MD nebo MC? pch02 Odhad nahodnych chyb - priklad a porovnani metod pch02
MC a MD se Casto daji pouzit na podobné systémy metoda ‘ odhad std. chyby
MD bez korelace | 0.036
@ realistické modely, sloZité molekuly (vazby, dhly...) i . . bloky + autokore\alce 0.131
@ kondenzované faze obecné (tekutiny, roztoky; biochemie) 2. polovina priib. priméru: 0.6 x (max;F;nSl:; 2122
@ kinetické veli¢iny (difuzivita, viskozita...) : 0.15
@ snazsi paralelizace, existuje mnoho balikd 5
Mc I 0.10
@ jednoduché kvalitativni modely (mfizkové, tuhé koule apod.) E
@ ziedéné systémy o ;:
@ kritické jevy v
@ fazové rovnovahy
@ prekonavani bariér, vyména molekul aj. triky jsou v MC snazsi ° 0.00 H o
@ hordi paralelizace, existuje malo balikd o S mm; 3000 4000 loga(block size)
Je to spravné? ;?;32 Zvyky a zlozvyky ;’S;?f;

Systematické chyby:

@ nepiesny molekuldrni model (silové pole)

@ zanedbani kvantovych jevd, neparovych sil (napf. polarizovatelnosti)
@ maly vzorek (finite-size effects)

@ nedostate¢na asova Skala (dlouhé korelace, ,hrdlo lahve”)

@ nevhodna metodologie: chyby integrace (piili$ dlouhy krok), nedostate¢né zrovnovéaznéno, ne-
piesné Coulombovy sily ...

Ndahodné (statistické) chyby* jsou principidlni pro stochastické metody
@ casové korelované
@ Ize zmensit deldim vypottem

Nejistota* (v metrologii) zahrnuje kritické posouzeni systematickych i ndhodnych chyb*

* Néazvoslovi kolisa podle oboru (matematicka statistika, fyzika, metrologie, chemie)

Jak udavaiji nejistotu méfenych hodnot riizné obory:

@ Fyzika: Q=123.4+0.5=123.4(5)=123.45 , _
kde 0.5 = 0(Q) = odhadnutd smérodatné/standardni chyba/nejistota statistiky Q (napf. Q = X)
pocitané z vybéru (sample),
také:standardni/smérodatnd odchylka (rozumi se aritmetického priméru &i jiné statistiky)
nepresné jen:(odhadnutd) chyba/nejistota, standardni/smérodatna odchylka
V pifpadé normalniho rozdéleni s pravdépodobnosti 68 % plati (Q) € 123.4+ 0.5

@ Biologie, ekonomie, inzenyrstvi, politologie, farmakologie: Q = 123.4+ 1.0 /{/
+1.0 = +20(Q) = interval spolehlivosti (confidence interval) na hladiné (spolehlivosti) 95 %
nepfesné jen: £1.0 = interval spolehlivosti, 1.0 = chyba/nejistota, ...

V pifpadé normalniho rozdéleni s pravdépodobnosti 95 % plati (Q) € 123.4+ 1.0

@ Chemie: tasto ignorovano; pokud udano, tak nikdo nevi, jaka je hladina spolehlivosti @
& »Fyzikalni jistota“ zacind na £50(Q) (hladina spolehlivosti 0.999 999 43)
Vzdy nutno udat typ chyby/nejistoty resp. hladinu spolehlivosti

a = hladina vyznamnosti (significance level), ¢asto 5%
1— a = hladina spolehlivosti (confidence level), ¢asto 95 %




start ../maple/simul06+15+chyby.mw 31/40

. " - 36/40
Analyza chyb pch02 Ulohy: co musi obsahovat protokol pc,/m
@ Soutet nezavislych méfent: Zadani (alespon stru¢né) a/nebo motivace
K . . - e Uvod do problematiky. Neopakovat zndmou teorii — zminit pouze specifické postupy
dvojmoci standardnich odchylek jsou aditivni Vlastni prace. Postup vypoctl, prehled vysledkd, diskuse
Zavér
Priklad. Pocitdme I = folf(x)dx pfiblizné Simpsonovym vzorcem, Podé&kovani, je-li potfeba
1 1 Zdroje je vhodné ¢islovat a pak odkazovat bud’ hornim indexem? nebo v z&vorkach [2]. Webové
I =J f(x)dx ~ : [f(0) + 4f(0.5) + f(1)] zdroje musi obsahovat datum, kdy byly stazeny. Sikovné jsou zivé (klikaci) odkazy. Pfiklad:
0 . . f ;
. . o L . [1] Ochterski, J. W. Thermochemistry in Gaussian.
Pro f(x) mame nasledujici data se standardnimi chybami: http://www.gaussian.com/g_whitepap/thermo.htm (accessed Jan 1, 2016).
X 0 0.5 1 [2] McMurry, J.: Organickd chemie, Vutium, Brno, 2007.
[3] Berendsen, H.).C.; Grigera J.R., Straatsma, T. P. The missing term in effective pair potentials.
1.34(5) 1.57(3) 1.77(6 .
f) 5) 3) (6) J. Phys. Chem. 1987, 91, 6269-6271, doi: 10.1021/j100308a038.
Vypoctéte I véetné odhadu chyb. Daléi zésady
1 @ Viechny velitiny definujeme
I= 6[1‘34 +4x157+1.771=1565 @ Ciselné vysledky patfi¢né zaokrouhlime a nezapomeneme na jednotky
0(1)2 = (0.05/6)? + (0.03 x 4/6) + (0.06/6)2 = 0.000569 = o(I) =0.024 ® Cizi obrézky je mozno pouzit, je-li to povoleno, aje nutno je citovat
@ U &ar a symboll v grafech kombinujeme barvy a Earkovani/tvary — ne kazdy dobte vidi barvy
I=1565(24) @ Exportujeme do PDF/A
¢ 32/40 " 37/40
Analyza chyb pd/mz Jak zpracovat prezentaci pc,/,oz

Priklad. Ze simulace dlouhé 100 ns jsme dostali tlak se standardni chybou p1 = 1.244(23) MPa.
Jak bude presny vysledek, budeme-li simulovat jesté dalsich 100 ns?

Tlak je stfedni hodnotou, médme tedy z jednoho méfeni o1 = 0.023 MPa. Z druhého otekdvame to
samé, o2 = 0.023 MPa. Vysledny tlak je aritmetickym prdmérem,

_P1, P2
P=7*3
tedy
(01)2 (02)2 o _0923_ 0163~ 0.017
op = — | +|—=—] =—==——=—=0. ~ 0.
i 2 2 2 2
Stochasticka chyba n-kréat delsi simulace/MC integrace je v/n-krat mensi

Varovani:

@ Rizeni (pseudo)experimentu tak, ze pokracuji, dokud odhadnuté o neklesne pod zadanou mez,
je nevhodné, jsou-li odhady o nepfesné - vysledky mohou byt vychyleny (biased).

@ Spravna praxe: stanovit (kratsf simulaci) odhad potfebné délky simulace predem, mezivysledky
zahodit, a pak teprve simulovat naostro.

@ Dostate&né velky font, zvlasté pro popis obrazkd a graftl

@ Cerné/velmi tmavé pismo na bilém/velmi svétlém pozadi, kontrastni barvy, snadno rozliditelné
symboly na grafech. Tmavy motiv je hlfe ¢itelny a vyzaduje vétsi font!

@ Vyhybame se pozadi snizujicimu &itelnost a pfehnanému mnoZstvi efektd
@ Slajdy ¢islujeme
@ Stru¢nost vitézi = heslovité seznamy, obrazky, animace, stru¢né tabulky

Gaussiv integral
j exp(—x?) = ¥m

Johann Carl

Friedrich Gauss oy
N £ . ' M (1777-1855) .
@ Graf/diagram/obrazek je lepsi neZ text/tabulka o

@ Odkazy umist'ujeme pfimo na slajd, kde jsou potieba o Inteord)

@ Netfeba definovat viechny veli¢iny v rovnicich - zvldadneme to Ustné

exp(—x?) = VT

@ Prezentaci netteme, ale komentujeme

Johann Carl
Friedrich Gauss
(1777-1855)

Lokalni zvyky

@ Prezentaci nahrajte na disk s: (pyr.vscht.cz/scratch) do sloZky PCHEM/DATUM KONFERENCE
@ Ukazujeme laserovym ukazovatkem a pfepiname slajdy prezenterem

@ Ale sleduje-li nékdo nasi prednasku distanéné na sdilené plose, ukazujeme mysi (pokud ne-
méme HW a SW umoziujici sdilet ukazovatko)

¢ 33/40 =2 . . 38/40
Analyza chyb pcho2 | Védecka sazba instant pch02
Priklad. Vypoctéte 3.46(7)/0.934(13). @ Velitiny jsou kurzivou (italikou); u Fecké abecedy volitelné: a, Z, x, a, Q
@ Soutin/podil nezévislych méfeni (linearizovany vztah pro malé relativni chyby): @ Nézvy funkei apod. jsou zékladnim (stojatym) pismem: sinx, exp(x); doporutuje se i dx, e
dvojmoci relativnich standardnich odchylek jsou aditivn{ ® Cisla jsou zpravidia stojaté: 2mr
@ Chemické prvky a jednotky méfeni jsou stojaté: CuClp, 8kgm=3
podil: g = 3.46/0.934 = 3.7045 @ To v3e plati i pro indexy, napF. molarni tepelna kapacita za konstantniho tlaku je Cp,m nebo Cpm,
rel. chyba ¢itatele: r1 = 0.07/3.46 = 0.0202 kde p = tlak (kurzivou), m = zkratka za molarni (stojaté)
rel. chyba jmenovatele: ry = 0.013/0.934 = 0.0139 @ Mezi &islem a jednotkou je mezera (mdze byt mensi): 2 m/s nebo 2 m/s
) > @ V Cedtiné a slovenstiné neslabi¢né predlozky nepatfi na konec Fadku, nevhodné na konci Fadku
rel. chyba podilu: r=4/ry +r5 =0.0246 jeivelké A, O, U (nékdo nemd rad ani malé a, o, u), v angli¢tiné A, a
abs. chyba podilu g-r=0.091 @ Vétu nezatindme symbolem veli¢iny: £ Le-neditezitdjsi-velidi )
s e 4 : Z&dnou vdovu a sirotka ne-
3.46(7)/0.934(13) = 3.70(10) (raddji zaokrouhlit nahoru) @ Posledni Fadek odstavce nesmi vyjit na novou stranku (sirotek) budete utiskovat (Ex 22:21)
@ Nazev kapitoly/sekce nesmi byt poslednim Fadkem na strance
@ Datum a ¢as: 12.03.2022 nebo 12.3.2022, 8:15 nebo 08:15 nebo 8.15 (ale ne 08.15)
@ Za tarkou jako oddélovatem seznamu® je mald mezera, za desetinnou ¢arkou neni: f(3, 14) je
hodnota funkce f(x, y) pro x = 3, y = 14, g(3,14) je hodnota funkce g(x) pro x = 3,14
*Mlzeme téZ pouzit stfednik, v argumentech funkce vice proménnych to je vdak neobvyklé
. 34/40 . . R . . . start word/pomicky.docx 39,40
Analyza chyb pch02 Rozdélovnik, spojovnik, pomicka, minus pch02

Chyba funkce f proménné s chybou je (linearizovany vztah pro malé chyby)
FOx£0x) = fO) £ f/(x)0x
1 1 Ox

Ox
In(x+0x)=Inx+—, exp(x = ox) = expX + Ox expXx, = —
X xxox x |x|?

Priklad. Vypoctéte aktivitu Ht z pH = 2.125(5).

a=10"PH=0.007499

Metoda 1: Metoda 2:

o= 10-PH+0.005_4 _ 10-2.12_709—2.125 _ 5.000087 a=10"X=eIN10x
da/dx =—In10e~""10%X = _|n10a
o =1In(10)a x 0.005 = 0.000086

a=0.00750(9)

- — — rozlisujeme stejné jako iy U

nazev
spojovnik

English | jak vypada
hyphen | -

priklady

Bude-li zeleno-modry. Re-collect pre-Christmas gifts.
Sir John Edward Lennard-Jones KBE, FRS.

Na konci fadky délime dlouhéd slova pomoci rozdélov-
niku.

Spojovnik téZ umistime na zacatek dalsi fadky, vyjde-
-li tam nahodou.

Hyphen is never repeated in English, providing nicely-
looking left-hand side of a paragraph.

Hle - polednice! Maxwellovo-Boltzmannovo rozdéleni.
Rozsah od-do, napf. ¢as 11:00-12:40.

Také tak zapisujeme - chceme-li — vsuvku.

Protiklady, doplriky: rovnovéha kapalina-para.
1+2—3=0, kg =1,380649-10"23 )KL
zastaralé—v cestiné i anglictiné

rozdélovnik hyphen | -

pomlcka en-dash |-

minus minus -

em-dash | —

dlouhd pomicka

Véhy + penoz
Vazeny primér (vdhy w; nemusi byt normalizované)
%= 2iXiWi
2w

Znéme X; (nezdvislé) s chybami o;. Jaké mame volit vahy?
Odvodime pro 2 veli¢iny:
X=wx1+ (1—w)x2
02(X) = (X — (x))?) = ((Whx1 + (1 — W)AX2)?) = w202 + (1— w)203
Minimum nastane pro
1/0%

1/03
w=———, l—-w=wy=
1/01 +1/05

Y03 +1/03

Tedy nenormalizované vahy (a plati obecné, odvodi se pomoci Lagrangeovych multiplikator():

W=

[ =

Ale problém mze byt, pokud neznadme o; presné.

start GellMannNishijima.url 40/40

Priklady pcho2

iy  Deivica?
Co je spravné: Praha-Dejvice, Praha-Dejvice, Praha - Dejvice, Praha - Dejvice? adIAlag-eyeld

Co je spravné: Praha 6-Dejvice, Praha 6-Dejvice, Praha 6 - Dejvice, Praha 6 - Dejvice?
92IA[eg - 9 eyeud

How many people discovered the “Gell-Mann-Nishijima formula”? z

Murray Gell-Mann

Kazuhiko Nishijima

credit: Wikipedia




