Funkce vice proménnych

Tomas Racek



Potencialni energie vazby
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Funkce jedné, dvou a vice proménnych
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Funkce jedné a dvou proménnych - priklady vlastnosti
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Molekula vody Il
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How flexible is the water molecule structure? Analysis of crystal structures and the potential energy surface (https://doi.org/10.1039/C9CP07042G)
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Parabola, paraboloid
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Molekula vody Il

Zména potencidlni energie AE
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Optimalizace ve vice proménnych

e Casto vyrazné vétsi pocet proménnych (= parametrd modelu)
e priklad pro molekuly: lokalni minimum ~ stabilni konformace

ZpUsoby reseni
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Extrémy funkcijedné a dvou proménnych
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Vypocet parcialnich derivaci
® Priderivaci dle konkrétni proménné povaZzuji ostatni proménné za konstanty.
® Plati vSechna ostatni pravidla z derivaci funkci jedné proménné.
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Vypocty druhych paraalmch derivaci
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Modely

Matematicky model = formalni popis néjakého systému.

Presnost vs. jednoduchost
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Metoda nejmensich ¢tverct |l
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Metoda nejmensich ¢tverct Il - priklad
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Metoda nejmensich ¢tverct IV - priklad
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Metoda nejmensich ¢tvercl V - zobecnéni
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Vybér modelu
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