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Molekulova dynamika pc/,,m Priklad pc/,m
@ tuhé koule ap. - nérazy Obléagek 10 miliontl atomd 87Rb v magnetooptické pasti méa teplotu 10 uK. Odhadnéte (predpokla-
@ .klasickd“ MD - integrace pohybovych rovnic d?jlcelkplatnost klasi(ckke meiha)niky): bléck v
a) celkovou vnitini (kinetickou) energii obla¢ku v eV,
& Brownovska (stochastickd) dynamika - MD +|nahodné sily b) stfedni rychlost atom(.
@ path integral MD (kvantovéa simulace jader) a)
3N 30000000
Ekin = > pT=————x1.38x10723J)K"1 x 10x 106K
Potfebujeme sily: ‘ . = 2.07x10721j=0.013eV
7 u™ J b) Fadové 1
— i=1,...,
ar; Emv —kBT
Pfiklad - parové aditivni sily: KeT RT 8.314)K-Lmol1 x 10x10-6K b o3 met
N N du(ry) arj; N du(ry) 7 VENT T\ T -1 =2231ms -
u=lurp) = ﬁ:ZfﬂE_Z%%}:_ d(_f_f)g o m o \M 0.087kgmol
< = = dni o =1 dni T b) presnéji (8RT 8x 8.314)K-Tmol~1 x 10x 10-K
Jj#i j#i j#i x 8. ~Imol~1x 10x10~ -
V= =0.050ms
Znadeni: Fy=Fj—F;, ryj=|Fl \ M J 7 x 0.087 kg mol~—1
. 2/35 L simolant -N100 -Pblock=1,stride=5 7,35
Newtonovy rovnice pch2a | Konstantni teplota v MD pch2d
Ek ale lepsi by bylo mit konstantni teplotu
F fi —1 N Tkin = n konstantni NVT = ,kanonicky soubor”
S mi (1580000 Bf konfigurace (stavy) maji pravdépodobnost mérnou e—energie/ksT
Priblizné met: d : & 5 .
Verletova metoda r(t+h) = r(t)+H(h+H(h%/2+ - riblizne metody: casovval k?nstanta N ([’e’
laxacni Cas, korelacni

e = r

Taylor = r(t—h) = r(t)—F(h+F(th%/2 +---
. Filt—h)=2F(t)+ 7t + h
By =M =D +AEED) oo
hZ
Verletova metoda:
Fit
Fi(t+h) = 2F(t) = Fi(t—h) + p2l8
mj
Pocatecni podminky:
2fi(to)
Filto— h) = Fi(to) — hF((to) + —‘— +0(h%)

Metoda je éasové reverzibilni = v rovnovaze nemize energie systematicky stoupat ani klesat
Je dokonce symplektickd = vyborné zachovéni energie

@ preskalovani rychlosti: i new = Fi(T/Tiin) /2
@ Berendsen (friction): Fi new = Fi(T/Tkin)9, q < 1/2
Pfesny kanonicky soubor = ,systém ve styku s termostatem*

@ Maxwell-Boltzmann/Andersen: systematicky/néhodné vybereme
novou rychlost podle Maxwellova-Boltzmannova rozdélen{

@ Langevin (Brownovské dynamika): aplikujeme malé nadhodné sily

Cas) termostatu je doba,
za kterou dojde k re-
laxaci teploty mezi ter-
mostatem a systémem
na 1/e rozdilu

a zaroven chladime (,treni“)
@ Nosé-Hoover ptiddme dalsi stupen volnosti (,pist entropie*)
@ Canonical Sampling through Velocity Rescaling (pfeskalovani se stochastickym q) [Bussi]
Konstantni tlak

.. podobné, ale trochu vic matematiky ...

start movies/leap-frog.mp4 3,35

Metoda leap-frog pch2a

rychlost = drdha (zména polohy) za jednotku ¢asu (h)
F(t+ h)—F(t)

V(t+hi2)

Ut+h/2)= F(t+eh)

zrychleni = zména rychlosti za jednotku ¢asu

at - V(t+h2)-u(t=h/2) _F

h m
=
V(t+h/2) = V(t—h/2)+d(t)h opakujeme
At+h) = FO+V(E+h/2h [ s ti=teh

Verlet a leap-frog jsou ekvivalentni
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.

2 . . 8/35
Vyzkousejte si MD sami pch2a
Instalace SIMOLANTa (Windows):

@ http://old.vscht.cz/fch/software/simolant
nebo https://github.com/kolafaj/SIMOLANT
nebo Google simolant

Fle_mopare stam _athod _soundary conisens _show _relp

@ Stéhnéte simolant-win32.zip

@ Vytvoite slozku a rozbalte tam SIMOLANT
Nespoustéjte pfimo z simolant-win32.zip
- nefungovala by népovéda
- nenasli byste ulozené soubory

@ Spust'te simolant.exe

@ Také dostupny pro: linux, MacOS

uvodsim/verlet.sh 4,35

Priklad: draha planety

pch2a

L, . show/thermostats.sh g,35
Zachovani energie

@ Posuvnik “measurement block” doleva
(1 zobrazeny bod = 1 vypoctena hodnota).

@ Default = jeden vypocet (energie) / 3 MD kroky (stride). .
Toto Ize zménit posuvnikem “simulation speed”.

@ Pro vé&tsi rychlost zmensete pocet ¢astic posuvnikem “N” na ~50.
@ Menu: Show — Integral of motion convergence profile

pch2a
N=50,

Qonvg
Epot+Ekin=111.499
=17.01 p=0.2 wall=0.7,
000 slrlde‘b\ocké::z

47_dt=0.0200
445 Pid=0.6 Z=1241

8.663 Epot=-20.2276

EEE]

stdev=0.658

Ekin+Epot

Graf je vzdy preskélovan do intervalu [min, max]. .
@ Je-li teba, graf vynulujete tlatitkem reset view . 107,744 max-min=4.798
@ Menu: Method — Molecular dynamics (NVE) . SRR W:Ls
- napiste “dt=0.005" do pole cmd: ) @ o o
- napiste “dt=0.01" do pole cmd: a pozorujte rozdily . e
- napiste “dt=0.02" do pole cmd: a pozorujte rozdily = O
\ include: [Noming =]
U me——

— pro piflis dlouhé dt mize simulace zhavarovat a preskotit na,
@ Zkuste pro jiné podminky (T, o, N) (p = rho = &iselna hustota): ‘
- vrat'te automatické nastavovani pomoci “dt=0"
- pfepnéte metodu na (tfeba) Monte Carlo NVT (Metropolis)

molecule size: el ] _resetview|

e oz i

colormodei[feen =] L ruiy
.

—
Simulation speed

- prepnéte zpét na Molecular dynamics (NVE)

simolant -N100 -Pblock=1,stride=5 5,35

Zachovani energie vs. teplota pch2a
Pro konzervativni silové pole (neméni se s ¢asem) se zachovava celkova energie,

Epot + Ekin = const

3
2
g

Stdev=0.106

.005 “llllm

47.0423 max-min=0.618

konstantni NVE = ,mikrokanonicky soubor”
vSechny konfigurace (stavy) maji stejnou pravdépodobnost

Ekin+Epot

Presnost zachovani energie zavisi na délce casového kroku

Ale kde je teplota?
Cym(Ar) = 3R
Cum(N2) =3R

Ekviparti¢ni teorém: (%vi) = %kBT

Pocet stupnl volnosti: f = 3N — foachovani & 3N

Teplotu méfime:
Exin
Tkin = 1,
Lkef

5ks
resp. ze zmérenych Tyjn spo¢teme stfedni hodnotu, T ~

1
Exin=. Emiv,-z
i

(Tkin)

. . R . show/thermostats.sh 1,35
VyzkousSejte si termostaty sami i
@ Vypnéte simulaci stiskem Brun

@ Menu: Show — Temperature convergence profile

ptipadné  Energy/enthalpy convergence profile

4804 Epoi=-135.786

. i \ Etc
@ Menu: Method — Molecular dynamics NVT (Berendsen) 000 OO 000+
U

@ Zapnéte simulaci: Brun R
- pozorujte graf teploty
- co se stane, kdyz zménite teplotu (posuvnik T)?
- co se stane, kdyZ zménite ¢asovou konstantu termostatu (posuvn. o

0353856

max-min=1.599

[ romeres  wais

Neménte parametry pfilis rychle! . top
@ Opakujte pro daléi termostaty. - =) &S
@ Opakujte pro riizné vzorky, napf. kapalina: . J rd EE]
- posuvnik “T": T~ 0.6 . nciiee ]
- posuvnik “p": p = 0.6 . Il i —
molecule s.um resetview

e iy ]
color mode: [Negbors =] [ runy|
= =

Simulation speed

@ Zkuste termostaty pro jen nékolik molekul, pro zobrazeni doporrn
- co nejnizsi hustota (posuvnik p) .
- draw mode: Traces
- molecule size: Small nebo Dot
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Monte Carlo integrace (naivni Monte Carlo) pch2a | Jak ziskam strukturu - experiment penza
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 /35 - 2 17/35
Monte Carlo - Metropolisova metoda pch2a | Jak ziskam strukturu? pch2a
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 13,35 - ; 18/35
Vyzkousejte si MC sami pch2a | Korelaéni funkce ze strukturniho faktoru pch2a
@ Menu: Method — Monte Carlo NVT (Metropolis) ISEIE)

a(n kapalny argon

inverzni
Fourierova 1
transformace

r/nm

Teorie, kterou teprve uslysite: Fourierova transformace
V podstaté to déla vase ucho, kdyz rozeznava tény

@ Vypnéte automatické nastavovéani délky kroku: =1°°/M“”°F’°“5
Iset MC move T2 w=075
- objevi se posuvnik d (délka kroku)
- okamzita hodnota je vpravo nahote
znasobena pllkou velikosti boxu ° ;140095 stdev=0.02
@ Hrajte si s teplotou (T): plyn, kapalina, krystal % ' ]
@ Hrajte si s délkou kroku (d) a sledujte Udaj acc.r. ;' ﬁmsg moxmin=47.56
(zlomek pfijatych konfiguraci, acceptance ratio): ... Parameters Walls :
o
pocet prijatych konfiguraci e 0 Clere]  Cright]
accr = —— b2 e 1) o]
pocet vSech generovanych konfiguraci ) .. ‘ T
1) record| |
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
q S 14/35
Struktura tekutin - korela¢ni funkce pch2a
. . .
o .
., av.
- .
. .
. . p= N —
.
. .
.
M . . ‘
A .
oo .
.

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

L simolant -PN=209,bc=2,th=11,block=100 19,35
Argon, tuhé koule, voda

pch2a
4
3 s [
> > 31 1
2 2 -
32 1
1 1t >
foo water 1r T
liquid argon 0.6fo0
° . | o . ) .
0 1 0 04 0.8 0 .
r/nm r/nm 0 1 2 3

@ Struktura jednoduché tekutiny (kapalny argon) je organizovana po slupkach
@ Struktura vody je déna tetraedrickou geometrii vodikovych vazeb

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

Struktura tekutin - korelaéni funkce ;?;23
‘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®

20/35

Running coordination number pch2a

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 . , 21/35 . . sleep 3;simul/spceE.sh 26/35
Vypocet RDF v simulacich + pch2a | Metodika simulace penza
Histogram poctu par( &astic, j, ze @ Start simulace (po¢éteéni konfigurace):

relri—Ar/2, ri+ Ar/2) pripadné [y ri+ Ar) @ experimentalni struktura (biomolekuly)
Objern slupky [*] kr’ystal —» kapalina, pIynv—> kapalina; Packmol )
@ nahodna konfigurace (prekryvy molekul = problém v MD)
AV, = am (r<+ Ar)3 (r' A")a problém u $patné definovanych modell (exp-6, TIP4P aj.)
== L - - (==
3 2 2 @ mozno predoptimalizovat k odstranéni prekryvé ap. (conjugované gradienty ap.)
Primérny pocet molekul okolo vybrané ¢astice pro rovnomérné rozmisténi (o = N/V) @ miizkové modely: krystal/chaos
1 @ MD: rychlosti = Maxwell-Boltzmann (sta&i priblizné)
EPAVi @ Zrovnovazhovani: | <~ zrovnovaZiiovani — | < mé&Feni >
Soutet pres véechny tastice (1/2 abychom poéitali kazdy par jen jednou) sledovat casovy (konvergencni) profil | A
o N @ Méfeni velitin ,lv'/
Nil Y~ EPAVi v¢. odhadu statistickych chyb (nejistot) T o
]
Radidlni distribu¢ni funkce =
(W) 2N M) -
9D = —gain = o = 2
AA9PYR T NpAY; T avinZ .
i V2 t[ps]

. . . . simul/plotspcelj.sh 55 /35 iy . e 27/35

Vypocet potencidlu - co s nekonecny? pch2a | Jesté jednou Skaly. .. peh2a

@ 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 28/35
pch2a

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, popis vzorky 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

24/35 , , . L, simul/errplot2.sh 32+4096 0.9 59,35
MD nebo MC? pch2a Odhad nahodnych chyb - priklad a porovnani metod pch2a
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? ;?@‘Z Zvyky a zlozvyky ;S@Z

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 udévaji nejistotu méfenych hodnot riizné obory: .67 \I\
m o +0.

@ Fyzika: Q= 123.4+0.5=123.4(5) = 123.45 Y[R, MESNCEIHRQ = 1225 /5
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 31/35

. ¢ 34/35
Analyza chyb pch2a | Analyza chyb pc,/m
@ Souctet nezévislych méfeni: Chyba funkce f proménné s chybou je (linearizovany vztah pro malé chyby)
dvojmoci standardnich odchylek jsou aditivni Flx % 0x) = F(X) £ F/(X)0x
- Yo 1 Ly .
Priklad. Pocitame I = x)dx pfiblizné Simpsonovym vzorcem, 0; 1 1 o
JoF0adxp P v IN(x £ 0x) = Inx £ —,  exp(x£ 0x) = eXpX  Ox expX, 7:—:{:—)(2
1 1 X xtox X |x|
I=| fO)dx=~—[f(0)+4f(0.5)+f(1)]
Jo 6 PFiklad. Vypoctéte aktivitu H* z pH = 2.125(5).
Pro f(x) méme nésledujici data se standardnimi chybami: a=10-PH =0.007499
X 0 0.5 1 Metoda 1: Metoda 2:
f(x) | 1.34(5) 1.57(3) 1.77(6) o= 10-PH+0.005_4 — 10-2.12_10~2.125 — 9 000087 a=10"% = e=In10x
Vypoctéte I véetné odhadu chyb.
da/dx =—In10e~ 10X = _|n10a
1
I=([134+4x1.57+1.77] = 1.565 0 =In(10)a x 0.005 = 0.000086
o(1)? = (0.05/6)2 + (0.03 x 4/6)% + (0.06/6)2 = 0.000569 = o(I) = 0.024 a=0.00750(9)
1=1.565(24)
¢ 32/35 “ 35/35
Analyza chyb pch2a Vahy aF peh2a
Pfiklad. Ze simulace dlouhé 100 ns jsme dostali tlak se standardni chybou p1 = 1.244(23) MPa. | vazeny primér (vahy w; nemusi byt normalizované)
Jak bude presny vysledek, budeme-li simulovat jesté dalsich 100 ns? 3w
— (XWi
Tlak je stfedni hodnotou, médme tedy z jednoho méfeni o1 = 0.023 MPa. Z druhého otekdvame to xX= Z[:—W
i Wi

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.

Znéme Xx; (nezavislé) s chybami o;. Jaké mame volit vahy?
Odvodime pro 2 veli¢iny:
X =wx1+ (1—w)xz
02(X) = (X — (x))?) = (Whx1 + (1 — W)AX2)?) = w?0? + (1 — w)?02
Minimum nastane pro
1/03

1/03
=S5, lmw=w=
1/07+ 1/05

" 1/02+1/02
Tedy nenormalizované vahy (a plati obecné, odvodi se pomoci Lagrangeovych multiplikatord):
1
wi=—
2
9

Ale problém mze byt, pokud nezname o; piesné.

33/35
pch2a

Analyza chyb

PFiklad. Vypottéte 3.46(7)/0.934(13).

@ Soutin/podil nezavislych méFeni (linearizovany vztah pro malé relativni chyby):
dvojmoci relativnich standardnich odchylek jsou aditivni

podil: g = 3.46/0.934 = 3.7045

rel. chyba Citatele: r; = 0.07/3.46 = 0.0202

rel. chyba jmenovatele: r; =0.013/0.934 =0.0139

rel. chyba podilu: r = m: 0.0246

abs. chyba podilu g-r=0.091

3.46(7)/0.934(13) = 3.70(10) (rad&ji zaokrouhlit nahoru)




