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Molekulova dynamika

pch2a

& tuhé koule ap.: narazy
@ spojité silové pole: integrace pohybovych rovnic
@ Brownovska (stochastickd) dynamika: + ndhodnél|sily
& path integral MD (kvantovéa simulace jader) V/
Potrebujeme sily:

. au) J

(== (=1,...,N

or

Priklad — parove aditivni sily:
IR N du(ri) arj; N du(r)) Fji \.
U=>ulry) = Fi=> fi=—-> —L—2=-> L1

>y = ] drj; or; 3 drji rji
J#L J#L J#i
Znaceni: Fij=Fj—Fi, rij=IFl, Tji/rji = jednotkovy vektor ve smeéru Fji.




Newtonovy rovnice

F[ = £, (=1,...,N
mj
Verletova metoda r(t+h)
Taylor = r(t—h)
; ri(t—h)—2ri(t)+ ri(t+ h
Fi(t) = — — )+ oh?)
h
Verletova metoda:
.
it + h) = 27(0) = Pt — ) + h21D
mj
PocCatecCni podminky:
- - - hzfi(tO)
Tiltto — h) = Fi(to) — h7i(to) + ————+ O(h°)
l
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r(t) + F(t)h + F()h%/2 + - - -

r(t)
r(t)— F(t)h + F(t)h2/2 + - - -

Metoda je casové reverzibilni = v rovnovaze nemuUze energie systematicky stoupat ani klesat

Je dokonce symplekticka = vyborné zachovani energie



Metoda leap-frog

rychlost = draha (zména polohy) za jednotku casu (h)
r(t+ h)—r(t)

h
zrychleni = zmeéna rychlosti za jednotku casu

_ V(t+h/2)—V(t—h/2) f

v(t+ h/2) =

a(t
(t) - —
—
V(t+h/2) = V(t—h/2)+d(t)h opakujeme
F(t+h) = F(t)+ V(t+h/2)h st:=t+h

Verlet a leap-frog jsou ekvivalentni

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

r(t+h)=r(t)+ v(t+ h/2)h, r(t)y=r(t—h)+ v(t—h/2)h,

rozdil rovnic po vydeleni h porovname s prvni rovnici.

start movies/leap-frog.mp4 3,35

v(t+h/2)

pch2a

F(t+h)

credit: http://www;anagrammer.bom/scrabble/leapfrog
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uvodsim/verlet.sh

) 4////, , \\\\

I

N4

Priklad: draha planety



Zachovani energie vs. teplota

Pro konzervativni silové pole (nemeni se s Casem) se zachovava celkova energie:

3

simolant -N100 -Pblock=1,speed=5,h=0.005 5/35

Epot + Ekijn = const

N
T

@ Téz NVE (= tyto veli¢iny jsou konstantni).

—

Epot+Exin [kd/mol]

@ Vsechny konfigurace (stavy) maiji stejnou
pravdépodobnost (aka mikrokanonicky soubor).

o

0
@ Presnost zachovéni energie zavisi na délce ¢asového kroku.

t[ps]

pch2a
. 267 SPC/E waters
NVE, ambient conditions
equalized masses (0.8) |
timestep 1 ps —> 2 ps |
- total energy shifted
1 2 3 4

Ale kde je teplota?

Ekviparti¢ni teorém: (rgvlzx) 1I<|3T

Pocet stupnu volnosti: f = 3N — f,achovani = 3N

Teplotu meérime:

2
resp. ze zmerenych Tki, spoCteme stredni hodnotu, T ~ (Tin)

Ein 1
Tkin = Tf , Exin= szl

2
Vi

Cvm(Ar) = 3R
Cvm(N2) = 2R
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Priklad pch2a

Obla¢ek 10 miliont atom® 87Rb v magnetooptické pasti méa teplotu 10 uK. Odhadnéte (predpoklé-
dajice platnost klasické mechaniky):

a) celkovou vnitrni (kinetickou) energii oblacku v eV,

b) stfedni rychlost atoma.

a
) 3N 30000000 a1 ‘
Exin = 7/<BT= i x 1.38:1074° K™+ x 10-107°K
= 2.07-10~21)=0.013eV
b) rddove 1 1
—mv? = —kgT
2 2
kgT RT 8.314) K1 mol~1 x 10-10~°K
v=\—=\—= =0.031ms™?!
m M 0.087 kgmol~1
b) presnegji
8RT J 8 x 8.314)K~1 mol~1 x 10-10-6K 0,050 m L
V = —_— = — V. ms
V m 1 x 0.087 kgmol~1



simolant -N100 -Pblock=1,stride=5 7/35

Konstantni teplota v MD

2kef (aka kanonicky soubor).
Priblizné metody:

@ pieskalovani rychlosti: 7 new = Fi(T/Tkin) /2

@ Berendsen (friction): i new = Fi(T/Tkin)9, g < 1/2

Presny kanonicky soubor = ,systém ve styku s termostatem*

@ Maxwell-Boltzmann/Andersen: systematicky/ndhodné vybereme
novou rychlost podle Maxwellova-Boltzmannova rozdéleni.

@ Langevin (Brownovska dynamika): aplikujeme malé ndhodné sily
a zaroven chladime (,treni“).

@ Nosé-Hoover priddme dalsi stupen volnosti (,,pist entropie”).

pch2a

@ Ale lepsi by bylo mit konstantni teplotu (NVT).
@ Konfigurace (stavy) maji pravdépodobnost Umérnou e—€nergie/ksl

Casova konstanta T (re-
laxacni cas, korelacni
cas) termostatu je doba,
za kterou dojde k re-
laxaci teploty mezi ter-
mostatem a systémem
na 1/e rozdilu.

@ Canonical Sampling through Velocity Rescaling (preskalovani se stochastickym q) [Bussil.

Konstantni tlak

... podobng, ale trochu vic matematiky ...



Vyzkousejte si MD sami

Instalace SIMOLANTa (Windows):

@ Google |© simolant| nebo pouzijte odkazy:
— https://github.com/kolafaj/SIMOLANT — executables
— http://old.vscht.cz/fch/software/simolant

@ Stdhnéte simolant-win.zip

@ Vytvorte slozku a rozbalte

Nespoustejte pfimo z simolant-win.zip

- nefungovala by napoveda

— nenasli byste ulozené soubory

@ Spustte simolant.exe

@ Také dostupny pro:
— linux
— MacOS (nutno zkompilovat)

Eile Prepare system Force field Method Boundary conditions Show Tinker Help

8/35
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N=300 LJ c=4
T=3.0000 t=1.000
L=39.93 p=0.2 wall=0.75

MD/NVT/Bussi CSVR

g=0.000 stride*block=3*10 16.667+0.006 ms ncell=6

* ® ..: ®e .0000 ¢ ° ®
® °
° ... ..... ... ° ... ..... :.:
o0 ® o0,0 o, o0
°® o o ®e0 %t ® o,
o ? 00:..0..:0 o.o.:.
®
o .o.: :... ¢ :’:. .ﬂ".: d
° o ° °® o’ ‘0.0...
® %o (9
; .. ® ..:...... “... . $..
9 ® ... o ... .......: ... P
® .. % .... ] :. o o
RR 3 RN Sy
@0 U0 %5 es o °* <%
® o o *0 g o ® ® PP

Tkin=3.102 dt->0.0104

V=1500 Pvir=0.6558 7Z=1.093
Etot=707.566 Epot=-222.247 p=0.2285

g(r)

.
% 1

rmin

2 3

r
|

Parameters Walls + shifts
— N+ top |
left | invert | right|
bottom |
g=0| Expert

T T g p N

N- |

include: | Nothing 4|

record | BCSV | comma |

cmd:|

molecule size: |Real hd
draw mode: | Movie hd reset view |

reset graph |

color mode: |Keep - Hrun |

[

simulation speed

[

measurement block



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

Zachovani energie

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

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

@ Pro zrychleni zmensete pocet ¢astic posuvnikem “N” na ~ 50.
@ Menu: Show — Integral of motion convergence profile
Graf je vzdy preskalovan do intervalu [min, max]. .
@ Je-li tfeba, graf vynulujete tla¢itkem reset view .
@ Menu: Method — Molecular dynamics (NVE)
— napiste “dt=0.005" do pole cmd:
— napiste “dt=0.01" do pole cmd: a pozorujte rozdily
— napiste “dt=0.02" do pole cmd: a pozorujte rozdily
— pro prilis dlouhé dt MD zhavaruje a simulace preskoc¢i na MC

@ Zkuste pro jiné podminky (T, p, N) (o = rho = Ciselnd hustota):
— vrat'te automatické nastavovani pomoci “dt=0" .
— prepnéte metodu na (tfeba) Monte Carlo NVT (Metropolis)

— prepnéte zpéet na Molecular dynamics (NVE)

show/thermostats.sh 9/35
pch2a

N=49 ] c=4 MD/NVE
Epot+Ekin=-nan

L=16.85 p=0.2 wall=0.7
g=0.000 stride*blockz=3*1)16.667-0.002 ms ncell=1

Tkin=3.252 dt=0.0050
V=245 Pvir=0.5323 Z=0.8184
Etot=122.14 Epot=-37.2805 p=0.5058

122.683 stdev=0.103

il

max-min=0.7693

Ekin+Epot

—
P
—
o
—
I

Parameters Walls + shifts

— [ | top |
left | invert | | right |

bottom |
g=0| Expert

include: [Nothing v

| record | BCsv | comma |
N_
g p (N cmd: |

gl

dt=0.01 dt=0.005

molecule size: | Real L'

draw mode:|Mm.rie l| reset view | reset graph |

color mode: [Keep Rd {run |

simulation speed measurement block




show/thermostats.sh 10/35

Vyzkousejte si termostaty sami pch2a
)4 ' : T Hel

@ Vypnéte simulaci stiskem Brun e i3 o T

@ Menu: Show — Temperature convergence profile L 194 p0.538 wall-0.75

v/ v 5 =0.000 stride*block=3*1 16.667-0.045 lI=1
pfipadné  Energy/enthalpy convergence profile ATt — =
V=91.08 Pvir=0.09327 7=0.4635
Etot=-117.363 Epot=-137.081 p=0.0474

neighbors: e ee@ I+

@ Menu: Method — Molecular dynamics NVT (Berendsen)

v . . 1.702 stdev=0.522
@ Zapnéte simulaci: Irun J
— pozorujte graf teploty <
— co se stane, kdyz zmeénite teplotu (posuvnik T)? |
v v s v , 0.268366 max-min=1.434
— co kdyz zmenite casovou konstantu termostatu (posuvnik T): — S
Nemente parametry prilis rychle! EEEE N top |
. v/ left | invert | | right |
@ Opakujte pro dalsi termostaty. votom|
@ Opakuijte pro rizné vzorky, napf. kapalina: 0| mdude_m;’:ﬂ:” =
- posuvnl’k "T": T ~ 06 ‘ record | BCSV | comma_|
ST, Il 1 O O YO
- pOSUVﬂIk p . p ~ 0.6 T T g p N - emd: |
@ Zkuste termostaty pro jen nékolik molekul, doporuceno: “”""“”'“‘ZE:“EE“ l: | |
v v Vs ’ draw mode: | Movie | reset view reset graph
— CO nejnizsi hustota (posuvnik p) e P Fran
— draw mode: Traces | | I
simulation speed measurement block

— molecule size: Small nebo Dot
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Monte Carlo integrace (naivni Monte Carlo) pch2a

Priklad: VypocCet Cisla

INTEGER n celkovy pocet bodi
INTEGER 1

INTEGER nu pocet bodu v kruhu
REAL x,y souradnice bodu ve Ctverci
REAL rnd(-1,1) funkce vracejici ndhodné cislo v intervalu (—1, 1)

nu := 0
FOR 1 :=1 TO n DO
x := rnd(-1,1)
y := rnd(-1,1)
IF x*x+yxy < 1 THEN nu := nu + 1

PRINT "pi=", 4*nu/n plocha ctverce =4

PRINT "chyba=", 4*xsqrt((1-nu/n)*(nu/n)/(n-1))




simolant -N100 -Pmethod=2 12/35

Monte Carlo - Metropolisova metoda
e’

@
). 6 @
o8 e

.' o ¢
» a S

naivni MC importance sampling

@ Zvolime ¢astici i, kterou se bude hybat (nejlépe ndhodné)
< Fl.Zk“S = nadhodna poloha vybrané ¢astice (symetricky)

@ AU = UFHYS) — U(R)

@ je-li AU <0, pohyb prijmeme vzdy

pch2a
. ukdzat:
. MC +d,T
MD Bussi
. MD stoch.

je-li AU > 0, pohyb pfijmeme s pravdépodobosti e~AU/ksl o o0 nékdy | qwve e
odmitneme s pravdépodobosti 1 — e~AU/ksl .:..0:‘ e—AU/ksT < 7 ’::5.:‘

® Opaku NS vty 09688
pakujeme ... Seoe, . LI L



Vyzkousejte si MC sami

@ Menu: Method — Monte Carlo NVT (Metropolis) p

@ Vypnéte automatické nastavovani délky kroku:
iset MC move

— objevi se posuvnik d (délka kroku)
— okamzita hodnota je vpravo nahore
znasobena pulkou velikosti boxu

@ Hrajte si s teplotou (T): plyn, kapalina, krystal

@ Hrajte si s délkou kroku (d) a sledujte Gdaj acc.r.
(zlomek prijatych konfiguraci, acceptance ratio):
pocet prijatych konfiguraci
pocCet vSech generovanych konfiguraci

aCC.I. =

Rule of thumb: optimalni zlomek prijatych
konfiguraci byva okolo 0.3

0.3

simolant 13/35
pch2a

N=49 LJc =4 MC/NVT/Metropolis

L=10.74 p=0 8
g=0.000 stride*block=3*2 16.667+0.043 ms ncell=1

Tbag=0.42%acc.r. 031_5_)
V=91.08 Pvir=0. =0.9851

Etot=-115.488 Epot=-137.278 p=0.1418

neighbors: oe@ 7+

-109.908 stdev=3.1

T

-
*
™~
prast
+
]
o
j= 1

L
1

-127.299

max-min=17.39

Parameters

Walls + shifts
— [ [ [ N+ top |
left | invert | | right |
bottom |
g=0] Expert
include: | Nothing |
J_ N | record| ICS‘U| comma|
T d E F N cmd: |
g
molecule size:‘ReaI l'
draw mode: ‘MD\IIE "| reset view | reset graph |

color mode: \nghhors "| - | run |

5|mulat|0n speed measurement block
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Struktura tekutin - korelacni funkce pch2a

S . 7

nahodneé rozmistené molekuly kapalina
(idealni plyn)

g(r) = parova korelacni funkce = radialni distribu¢ni funkce
= hustota pravdépodobnosti nalezeni Castice ve vzdalenosti r od jiné Castice normovana tak, ze
pro nahodne rozmistené molekuly vyjde 1
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Struktura tekutin - korelacni funkce pch2a
3 F 3
alr) idedlni plyn g(r) kapalny argon
2t 2 r

0 T r/nm



Ve V4 = 16/35
Jak ziskam strukturu - experiment pch2a

Z/
%

@ Difrakce (neutrony, rtg, elektrony) = ,strukturni faktor"



Jak ziskam strukturu?

-
-
-
-
e
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Korelacni funkce ze strukturniho faktoru

inverzni
Fourierova 1
transformace

—

kapalny argon

18/35
pch2a

Teorie, kterou teprve uslysite: Fourierova transformace
V podstate to delad vase ucho, kdyz rozeznava tony




simolant -PN=209,bc=2,th=11,block=100 ;9,35

Argon, tuhé koule, voda pch2a
4
3 | 3+
P o [ -9 31 i
2 | 2 o
%) :
tr "I roo L/\I.\_/M— 7 \
- - ¢ e 5] 1 - \ /\_//=
ﬁH liquid argon 0.6r50 water 7
0 1 1 I 0 1 !
0 1 0 0.4 0.8 0 |
rfmm r/nm 0 2 3

@ Struktura jednoduché tekutiny (kapalny argon) je organizovana po slupkach

@ Struktura vody je déna tetraedrickou geometrii vodikovych vazeb

@ Ve vzdélenosti nékolika molekulovych primérd jsou jiz molekuly nekorelované - pohybuji se

nezavisle
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Running coordination number pch2a

Téz nazyvano “cumulative radial distribution function”

r

N(r) = 4an g(r’)r’?dr’

0
kde p = N/V = Ciselnd hustota 6 | . . . |
@ rrin = prvni minimum na RDF 51 |
@ N(rmin) = “koordinaéni ¢&islo” = pra- . voda _
meérny pocet molekul v prvni slupce = * ool
g Noo(r)
©® 3 * 9Holr) -
= Nyio(r) (H okolo O)
(@)] 2 i
1 -
o
0 1 Fmin rrr'un 5 6



Vypocet RDF v simulacich + 5%32

Histogram poctu paru ¢astic, N, ze
relri—Ar/2,ri+ Ar/2) pripadne [r;, ri+ Ar)
Objem slupky

AT Ar\3 Ar\3
AVi=— (I‘i+—) —(I‘i——)
3 2

Primérny pocCet molekul okolo vybrané ¢astice pro rovnomeérné rozmisténi (o = N/V)

1AV
ZP i

Soucet pres vsechny castice (1/2 abychom pocitali kazdy par jen jednou)
: N
d.plyn
N = —pAV,
ZP i

L

Radialni distribuc¢ni funkce
(Vi) 2(Ni)) (M)

id.plyn = NoAV: = AV N2
Ni PRV T

g(ri) =



v . _ ) simolant 22/35
Vyzkousejte si RDF sami achize
@ Menu: Boundary conditions — Periodic, Method — Molecular dynamics NPT (Berendsen),

Show — Radial distribution function
@ Napis ,magické ¢islo” N=209 do pole “cmd:” (pomaly pocitac: N=56, ale RDF se usekne)

File Prepare system Force field Method Bo dry nditio Show Tinker Help

@ Posun “measurement block” na maximum, po- ,=.. ...--. S J I
R . "[gggggi’ =0.500 t=1.000 qT=5
zoruj g(r) plynu. :.oo 2% 0.‘0. O
@ Dobra rada: “color mode” — Neighbors ) 0..: g... U 5 Eee000n

@ Zvys teplotu (slider “T”) na maximum (T = 5).
Prvni maximum se trochu snizi.
@ Sniz teplotu na T ~ 0.8, mél* bys dostat kapa-

mal
o‘ 0 .. %
.‘ ghb it

* . Parame ters walls + shifts
580 683 yes e
. .. . shift left | shift right|

H O v 7y shift.down]
linu (muze to chvili trvat). 0..0....... o=
g v : \
@ SniZ teplotu pod 0.4: mél* bys dostat krystal: I TP o p—
o S m rrrrr d| WCSV| | comma \
Zkus ohrat/ochladit pro odstranéni defektu. = 5l == ==
1 oy .1 = —

simulation speed measuremen t block

‘ Zjevné r3/r1 = 2, protoze
r3 je druhy soused. ®®®

@ T1vij Ukol: spocitej ra/r1 a
srovnej s RDF.

neighbor limit r



Vypocet potencialu - co s nekonecny?

@ Lennard-jones: useknout, vyhladit, spocitat korekce

600 . | | | |
500 - §
400 |- §

¢ |
@ 300 ;
= 200 |
- :
100 - §

’ \/////,’7 i

-100 | | | | |

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

r/nm

ULJ(r) / kB K

simul/plotspcelj.sh 23/35

@ Coulomb: spocitat interakce pres véechny periodické obrazy!

matematicky trik - Ewaldova sumace

pch2a
1 I I |
0
_1 -
i — Lennard-Jones
2 — useknut)'/avyhlazehy B
_3 | | |
0.7 0.8 0.9 1 1.1
r/nm @ @ @ @
[She(eyeleyeleNe
o
leyelepnicieleye
OO OO
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Molekulovy pocitacovy experiment pch2a

téz ,,pseudoexperiment”

REALNY EXPERIMENT

POCITACOVY EXPERIMENT

Vedeni laboratorniho deniku

Vedeni laboratorniho deniku

Zvol metodu (pristroj, protokol)

Zvol metody (MD, MC, ...)

Stavba aparatury (z ¢asti)

Stahni/kup/napis pocitacovy program, sloz bloky kédu

Nakup chemikalie, syntetizuj, co neni
ke koupi

Stahni silové pole, nafituj parametry, které nejsou do-
stupné

Priprav experiment

Priprav pocatecni konfiguraci ap.

Proved’ experiment, pozorneé sleduj,
co se dgje

Spust’ program, sleduj casovou zavislost velicin vc.
kontrolnich

Analyzuj a pocitej

Stanov stredni hodnoty (s odhady chyb)

Uklid’ laborator, popis vzorky

Zapis zalohy, vymaz nepotrebné soubory




MD nebo MC?

MC a MD se Casto daji pouzit na podobné systémy

MD

@ realistické modely, slozité molekuly (vazby, uhly...)

@ kondenzované faze obecné (tekutiny, roztoky; biochemie)
@ kinetické veliciny (difuzivita, viskozita. . .)

@ snazsi paralelizace, existuje mnoho balik{

MC

@ jednoduché kvalitativni modely (mfizkové, tuhé koule apod.)
@ ziedéné systémy

@ kritické jevy

@ fazové rovnovahy

@ prekonavani bariér, vyména molekul aj. triky jsou v MC snazsi

@ horsi paralelizace, existuje malo balikl

25/35
pch2a
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Je to spravne? pch2a

Systematické chyby:

@ nepresnd PES (molekulovd mechanika: silové pole, zanedbani neparovych sil jako je polarizo-
vatelnost; nepresna DFT; spatné naucena neuronova sit’)

@ zanedbani kvantovych jevl (jader)
@ maly vzorek (finite-size effects)
@ nedostate¢nd ¢asova skala (dlouhé korelace, bariéra — ,,hrdlo Idhve*)

@ nevhodnd metodologie: chyby integrace (prilis dlouhy krok), nedostate¢né zrovnovaznéno, ne-
presné Coulombovy sily ...

Nahodné (statistické) chyby™ jsou principialni pro stochastické metody
@ jsou ¢asové korelované
@ ze je zmensit delSim vypoctem

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

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



_ ] sleep 3;simul/spceE.sh 7,35
Metodika simulace pch2a

@ Start simulace (pocate¢ni konfigurace):
@ experimentalni struktura (biomolekuly)
@ krystal — kapalina, plyn — kapalina; Packmol
@ nédhodné konfigurace (prekryvy molekul = problém v MD)
problém u Spatné definovanych modell (exp-6, TIP4P aj.)

@ mozno predoptimalizovat k odstranéni prekryvl ap. (conjugované gradienty ap.)
@ mrizkové modely: krystal/chaos
@ MD: rychlosti = Maxwell-Boltzmann (staci pfiblizné)
@ Zrovnovaznovani: | < zrovnovaZiiovani — | < méreni —
sledovat casovy (konvergencni) profil 0 ' ' ' ' ' ' ' '
@ Méfeni velicin
vC. odhadu statistickych chyb (nejistot)

200




i i cd simul; autoregr.sh 200+2000 5g/35
Odhad nahodnych chyb pch2a

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

m 2
M AX: _ 1
2i=1 =, kde AX;=X;(—X, X=—> X
mi3

Oy =
X \ m(m—1)
Problém: korelace (viz ukazka)
@ Reseni: blokovad metoda:
_ 18
Xj= EZXi+(/—1)B
(=1
bloky povazujeme za nezavislé

A4

@ Reseni: ,prabézny primér” (running average):

N m Y — minM Y.
ox ~0.6 [maxi=m/2(Xl) mmi=m/2(X‘)] zhruba ekvivalentni 10 blokim
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pch2a

simul/errplot2.sh 324+4096 0.9

tod

V4

anli me

riklad a porovna

- pri

Odhad nahodnych chyb

0.156

logz(block size)

[Ep) = [Ep] =
- — = =
L= = = =

10119 pJEpPUE]S

metoda | odhad std. chyby

bez korelace | 0.036

bloky + autokorelace | 0.131

0.6 x (max—min) | 0.108

umeru:

[e]

2. polovina prab. pr

Vv

v

presné

t.?.{.l’.:..,2,5,m::.,..,.l...’-,.‘”A\'.d...ﬂjﬁhahﬂr}”.
: g ¥ X

i 41

R v - T
R s R L Y
.“nﬁ.ﬂ.“‘i 3 AP




Zvyky a zlozvyky 33232

Jak udavaiji nejistotu mérenych hodnot rtizné obory:

@ Fyzika: 0 =123.4+0.5=123.4(5)=123.45 /I/ >
kde 0.5 = 0(Q) = odhadnuta smerodatna/standardni chyba/nejistota statistiky Q (napr. Q = X)

pocCitané z vybéru (sample),
také:standardni/smérodatna odchylka (rozumi se aritmetického primeéru ¢i jiné statistiky)

nepresné jen:(odhadnuta) chyba/nejistota, standardni/smérodatna odchylka
V pripade normalniho rozdéleni s pravdepodobnosti 68 % plati (Q) € 123.4+ 0.5

VvV prip. nesymetrie Q = 1.23t8:2; \I\

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

V pripade normalniho rozdéleni s pravdépodobnosti 95 % plati (Q) € 123.4+ 1.0
@ Chemie: ¢asto ignorovdno; 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), Casto 5 %
1 — o = hladina spolehlivosti (confidence level), casto 95 %
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Analyza chyb pch2a

@ Soucet nezavislych méreni:

dvojmoci standardnich odchylek jsou aditivni

Priklad. PoCitdame I = folf(x)dx priblizné Simpsonovym vzorcem,

1 1
I= JO f(x)dx ~ c [f(0)+ 4f(0.5) + f(1)]

Pro f(x) mame nasledujici data se standardnimi chybami:

X 0 0.5 1
f) | 1.34(5) 1.57(3) 1.77(6)
Vypoctete I v€etneé odhadu chyb.

1
I=E[1.34+ 4x1.57+1.77]=1.565

o(I)? = (0.05/6)% + (0.03 x 4/6)% + (0.06/6)2 =0.000569 = o(I)=0.024
I=1.565(24)




Analyza chyb 2250

pch2a

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

Tlak je stredni hodnotou, mame tedy z jednoho meéreni g1 = 0.023 MPa. Z druhého oCekavame to
samé, 02 = 0.023 MPa. Vysledny tlak je aritmetickym pramérem,

_P1 N P2
P=7277
tedy
\J(ol)z (02)2 1 _ 0023 50163~ 0.017
g 2 2 2T V2
Stochasticka chyba n-krat delsi simulace/MC integrace je +/n-krat mensi
Varovani:

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

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

Priklad. Vypoctete 3.46(7)/0.934(13).
@ Soucin/podil nezavislych mérfeni (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) (radéji zaokrouhlit nahoru)




Analyza chyb e

pch2a
Chyba funkce f proménné s chybou je (linearizovany vztah pro malé chyby)
fx % 0x) = f(x) £ f'(x)ox
Ox 1 1 Ox
In(x £ o0x)=Inx+ —, exp(x £ ox) = expx £ ox exp X, =+ —

X xtox 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_a — 10—2.12_10—2.125 —0.000087 aq= 10—X — e—ln 10-x

da/dx =—1In10e~'"10X = _|n10q

0 =1In(10)a x 0.005=0.000086

a=0.00750(9)
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Vahy + pch2a
Vazeny prameér (vdhy w; nemusi byt normalizované) Mame-li aspon trochu spolehlivou
_ o SLixw; informaci pro vypocet vah (napr.
X = S W, pocet kroku simulace), pak ji po-

i Wi

, L . ., o, uzijeme, bude to lepéi nez 1/02.
Zname X; (nezavisle) s chybami o;. Jaké mame volit vahy? J P /

Odvodime pro 2 velicCiny:
X=wx1+ (1—w)x>

0%(x) = (X = (x))?) = ((WAx1 + (1 = W)Ax2)?) = w?0§ + (1 - w)?03
Minimum nastane pro

1/0% 1/0%
w = > , 1l—w=wy = > >
1/07 + 1/05 1/07 + 1/05
Tedy nenormalizované vahy (a plati obecné, odvodi se pomoci Lagrangeovych multiplikatord):
1
wi=—
l 0_12

Ale problém muUze byt, pokud nezndme o; presné.



